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Pri makroskopski analizi toka uida se obi£ajno upo²tevata poenostavitvi o zvezno po-
razdeljeni snovi  kontinuumu in o ni£ni relativni hitrosti delca uida ob steni. Oba
ne upo²tevata molekularno naravo uida kot snovi ker je upor toka odvisen od asime-
tri£nosti kota odboja molekul od stene. V idealnem primeru je kot po trku molekule
uida s steno enak kotu pred trkom, saj se takrat na steno ne prena²a tangencialna
sila, posledi£no pa je viskoznost kot makroskopska veli£ina ni£na.
Izdelana je bila dvo- in tridimenzionalna numeri£na simulacija razpr²evanja odboja
enoatomnih plinov (argon in kripton) na monokristalnih re²etkah £istih kovin (srebro
in platina). Za analizo je bil uporabljen programski paket LAMMPS. Vsi izra£uni so
potekali pri energijah, kjer kvantni vplivi niso imeli zna£ilnega vpliva. Dolo£ena je bila
porazdelitev gostote verjetnosti odbojev izhodnih kotov glede na karakteristi£ne vpa-
dne kote 30, 45 in 60 stopinj glede na normalo pri razli£nih orientacijah kristalnih re²etk
(100 in 111) za primer dvo- in tridimenzionalnega toka. Podane so bile primerjave z
opravljenimi raziskavami na tem podro£ju. Raz²irili smo rezultate iz dvodimenzional-
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When an analysis of a uid ow is performed on a macroscopic level, often two assump-
tions are taking place. First is an assumption of a continuously distributed matter
(continuum), the second is a zero relative uid velocity at the uid-surface interface,
often referred as no-slip condition. Both assumptions do not count in the atomic nature
of a real uid, since the ow friction is dependant on the asymmetricity of the outbo-
und angle when an atom collision is taking place. In the ideal case, after a ow atom
collided with the wall surface the inbound angle is the same as the outbound angle,
because only then, no tangential force has been transferred to the wall, consequently
the uid viscosity, as a macroscopic quantity, is zero.
A two- and three-dimensional numerical simulation of the outbound angle scattering
of monatomic gases (argon and krypton) on monocrystal lattices of pure metals (silver
and platinum) was made. For the analysis we used a software called LAMMPS. All
the calculations took place with energies where quantum nature of the materials was
not signicant. An outbound angle probability density distribution was made for in-
bound angles of 30, 45 and 60 degrees regarding the surface normal at dierent lattice
orientations (100 and 111). We had compared our two-dimensional scattering results
with the measurements in the literature, broadened them to three-dimensional scale
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N 1, 1/mol ²tevilo delcev, Avogadrova konstanta
O - operator ostanka
p⃗ kgm/s vektor gibalne koli£ine
p Pa, 1, kgm/s tlak, gostota porazdelitve verjetnosti, generalizirana
gibalna koli£ina
q m generaliziran poloºaj
R m kon£ni radij
Re - Reynoldsovo ²tevilo
r⃗ m vektor teºi²£a
r m, m, m, m radij, radialna smer, vplivni radij, razdalja med del-
cema
T K, s temperatura, kon£ni £as opazovanja
∆t s £asovni korak diskretizacije
t s £as
V eV potencial
v m/s, eV hitrost, delna potencialna funkcija
w - uteº na spremenljivko
xxiii
x m, glej primer koordinata, neznanka
y m, glej primer koordinata, izmerek
ŷ glej primer napovedana vrednost modela
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z m koordinata
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ºine, standardni odklon
ϕ eV parski potencial
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AES Auger electron spectroscopy, vrsta spektroskopije
CPU, CPE Centralna procesna enota, del ra£unalnika
EAM Embedded atom method, vrsta popisa medatomskega potenciala
FCC Face centered cubic lattice, vrsta kristalne re²etke
GPU, GPE Gra£na procesna enota, del ra£unalnika
GPGPU Gra£na procesna enota za splo²no uporabo (General Purpose
Graphical Processing Unit)
LAMMPS Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator
LEED Low energy electron diraction, metoda analize povr²ine
LJ Lennard-Jones, tip medatomskega potenciala
MB Maxwell-Boltzmann, na£in popisa statisti£ne porazdelitve
OMP Open multi processing, programski vmesnik
RAIRS Reection absorbtion infrared spectroscopy, vrsta spektroskopije
RMSE Root mean square of error, statisti£na metoda
SSE Sum of squared errors, statisti£na metoda
SSR Sum of squared residuals, statisti£na metoda





Panoga mehanike uidov je ena izmed bolj raziskovanih ved v za£etkih razvoja znano-
sti, saj se ukvarja z neposredno £love²ko okolico - gibanjem kapljevin in plinov. Enega
od za£etnih razcvetov je panoga doºivela z razmi²ljanji velikih imen, kot so Isaac New-
ton, Leonhard Euler, Joseph-Louis Lagrange, William Rowan Hamilton, Ludwig Bol-
tzmann, James Clerk Maxwell in mnogi ostali. Kasneje se je razvijala predvsem zaradi
£lovekove ºelje po nadvladi vse ve£jih in ve£jih energij ter energijskih stanj, seveda z
motivom, kako uporabiti naravne zakone sebi v prid z namenom bolj enostavnega in
kvalitetnega ºivljenja.
Znotraj energijskih stanj, ki jih ponuja klasi£na mehanika uidov se je fundamentalen
razvoj doletel konec, ko je £lovek razumel delovanje letal, tudi nadzvo£nih, kasneje pa
letenje v Vesolju. Bistvenih koraki so bili sicer narejeni, vendar ne v tak²ni globini kot
na za£etku. Konec koncev, je tu bila ²e nuklearna energija, ki je ljudi zanimala ºe od
za£etka 20. stoletja. V to smer se je obrnila ve£ina temeljnih raziskav.
V klasi£ni mehaniki uidov obstajata dve predpostavki, za katere se izkaºe, da izre-
dno dobro popisujejo dejansko stanje v uidu. Na ºalost se razumevanje ustavi na
tehni£nem oz. aplikativnem nivoju, temeljno znanje pa se povpre£i pod tema dvema
predpostavkama:
 prostor oz. uid je zvezna snov (kontinuum),
 relativna hitrost uida ob trdnini (steni) je glede na steno ni£na, t.i. brez-zdrsni
pogoj (ang. no-slip condition).
Ti dve tezi ne vklju£ujeta bistvenega, za katerega vemo, da se imenuje atom ali mo-
lekula. To zanemaritev oz. prostorsko povpre£enje pa mnogokrat drago pla£ujemo.
Ponavadi takrat, ko se popisovanje pojavov zatakne na tehni£no-aplikativnem nivoju,
pa je teºava odpravljena s korekcijskimi faktorji, empiri£nimi modeli ipd., ki sicer
sluºijo svojemu namenu, vendar dolgoro£no delujejo kot protibole£inska tableta - ne
odpravijo pa vzroka neznanja ali nevédenja.
e torej ºelimo zikalni popis resni£nega dogajanja na tej ravni, moramo to raven
vklju£iti v razmi²ljanje. Ta situacija je bila naslovljena v pri£ujo£em delu kot vpra²anje:
Kaj se skriva za pogojem brez zdrsa?
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Uvod
1.2 Cilji in potek naloge
Znotraj dela je bila naloga opredeljena pri£akovano, s klasi£nim analiti£nim pristopom.
Opis za£nemo z idejo, ta je osnovnega pomena. Nadaljujemo s teoreti£nimi izhodi²£i
posameznih delov, ki jih potrebujemo za razumevanje kaj se znotraj na²ega dela do-
gaja, to so podro£ja analiti£ne mehanike. Prek nje bomo popisovali gibanje delcev
znotraj simulacijskega prostora. Nadaljujemo z osnovami klasi£ne in statisti£ne ter-
modinamike, te so klju£nega pomena za povezovanje mikroskopske, atomske skale z
makroskopsko skalo, t.j. skalo kjer ljudje ºivimo. Tu v povpre£ju dobro drºijo zakoni
zveznih porazdelitev snovi. Kasneje razvijemo nalogo predvsem v mikroskopskem smi-
slu, kjer se poglobimo v medatomske interakcije, ki atomom dajejo ºivljenje, teoreti£ni
del pa zaklju£imo z teoreti£nim popisom numeri£nih orodij in mehanike uidov, brez
katerih naloga ne more obstajati. Vmesno poglavje med teorijo in rezultati predsta-
vlja predstavitev prakti£nega ozadja izvedbe simulacij s kratkim opisom uporabljenih
ra£unalni²kih komponent in zasnovo numeri£nega eksperimenta. Delo zaklju£imo po
predvideni poti, z rezultati in interpretacijami.
Cilji naloge so:
 izdelati numeri£no simulacijo makroskopskega obtekanja uida ob steni na mikro-
skopskem nivoju z uporabo GPGPU gra£nih procesorskih enot,
 analizirati rezultate simulacije na mikroskopskem nivoju in jih primerjati z makro-
skopskim nivojem,
 dolo£iti gostoto porazdelitve verjetnosti odbojev izhodnih kotov,
 podati primerjavo toka na mikroskopski skali z makroskopsko prek modelov mejne
plasti toka,
 dobljene rezultate primerjati z rezultati eksperimentov,
 podati mogo£e alternative ali popravke do sedaj upo²tevanih modelov.
2
2 Prakti£no izhodi²£e
V nadaljevanju bomo opisali glavno smer razmi²ljanja znotraj kontinuumske teorije
na primeru skoraj vsakodnevnega primera, t.j. Hagen-Poisseuilov tok. Izhodi²£e so
Navier-Stokesove ena£be, ki so £asovno in prostorsko povpre£ene ena£be, njihova nad-
gradnja pa metoda RANS, ki je ponovno povpre£enje ºe povpre£enih ena£b.
2.1 Hagen-Poisseuilov tok - tok v cevi in Moodyjev
diagram
Hagen - Poisseuilov tok je model laminarnega toka uida v cevi (bralec naj analizira
sliko 2.1), ki se uporablja kot osnova k izra£unu linijskih izgub v ceveh. Izpeljali bomo












Slika 2.1: Skica k izpeljavi Hagen-Poisseuilovega toka.
Klju£ne predpostavke pri obravnavanju tovrstnega toka so poleg osnovne klasi£ne re-
olo²ke ena£be za Newtonski viskozni uid (Navier-Stokesove ena£be), za katere velja
predpostavka zvezne snovi, ²e slede£e:
 radialna hitrost je ni£na - vr = 0,
3
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 obodna hitrost je ni£na - vφ = 0,
 masne sile zanemarimo - f⃗m = 0,
 hitrost vzdolº cevi (koordinate z) je samo funkcija oddaljenosti od sredi²£ne osi
simetrije vz = vz(r),




 dinami£na viskoznost je konstantna - η = const..
Osnovna Navier-Stokesova modelska ena£ba je za preprost Newtonski viskozni model
zapisana v cilindri£nih koordinatah [1]











































































































































































































Skupaj z upo²tevanjem kontinuitetne ena£be (zapisane v cilindri£nih koordinatah)














= 0 ⇒ ∂vz
∂z
= 0 (2.5)















Za bolj podroben zapis si lahko bralec pogleda ustrezno literaturo: [2,5]. Sam zapis in
izpeljava tukaj ni bistvenega pomena, zato namerno izpu²£amo nekatere podrobnosti.
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= −C ⇒ vz =
−Cr2
4η
+ C2 ln r + C3 (2.8)
Z ena£bama (2.7) in (2.8) smo v bistvu re²ili dve navadni diferencialni ena£bi. Celotna
re²itev je odvisna od robnih pogojev. Ta korak je bistven, ker vsebuje informacijo
sklapljanja dveh razli£nih snovi med seboj. Obi£ajno je, da se predpostavi, da je
relativna hitrost uida ob steni ni£na. To je, ºe prej omenjen, pogoj brez zdrsa.
Za tla£no funkcijo zapi²emo
p(z = 0) =p1 ⇒ C1 = p1
p(z = L) =p2 ⇒ C =
p1 − p2
L
Za hitrostno funkcijo pa trdimo da obstaja simetrija £ez r = 0, zato tudi smo v za£etku


















Iz izpeljave tako sledita tla£na (2.9) in hitrostna funkcija (2.10)
p(z) =− p1 − p2
L












V slede£ih nekaj vrsticah zapi²emo hitrost toka na sredini prola, povpre£no prostorsko
hitrost, na koncu pa zapi²emo Darcy-Weisbachovo razli£ico zapisa, ki temelji na med-
sebojni lo£itvi dinami£nega tlaka, vitkosti in koecienta trenja za obravnavan primer.
Hitrost toka na sredini prola


















































Tla£no razliko ºelimo izraziti v odvisnosti od vitkosti, Reynoldsovega ²tevila in dina-
























Padec tlaka v toku skozi cev













Kjer je Re = vzd
ν
Reynoldsovo ²tevilo za tok v cevi [6]. Karakteristi£na dimenzija d je
premer cevi. Dinami£ni tlak ρvz
2
2
je kazalnik, ki pove kolik²en tlak se tvori v zastojni
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to£ki toka, ki potuje s povpre£no hitrostjo vz, vitkost je razmerje med dolºino cevi L
in njenim notranjim oz. svetlim premerom d, koecient trenja λ pa je povezan obratno
sorazmerno s prej deniranim Reynoldsovim ²tevilom. Ve£ o tem brezdimenzijskem
²tevilu lahko bralec najde v [7, 8].
Ena£ba (2.14) je temelj za razumevanje uporov v ceveh. Model kot tak popisuje samo
laminaren reºim toka. To je na£in, kjer so tokovnice urejene in se medsebojno ne
me²ajo. Kaoti£ni pojavi sicer vseeno obstajajo, saj so posledica naklju£nosti, ki pre-
vladuje na atomski skali, vendar se ti dejavniki zadu²ijo, saj se turbulenca za ta primer
ne more razviti zaradi pomanjkanja prostora. Pri pove£evanju Reynoldsovega ²tevila
(t.j. bodisi pove£evanju hitrosti vz ali karakteristi£ne dimenzije d, bodisi zmanj²eva-
nju kinemati£ne viskoznosti ν) pa eksperimenti [6] kaºejo na to, da tok ni ve£ urejen,
pojavi se nestabilnost, prevladovanje kaoti£nih pojavov, ki jih opazujemo kot vrtince,
pri dolo£enih razmerah pa so energije ter karakteristi£ne frekvence teh vrtincev tako
visoke, da jih lahko sli²imo. Klasi£en primer iz prakse je ²umenje vodovodnih pip v do-
movih pri nizkih pretokih, kjer je du²enje toka obi£ajno izvedeno z diskretnim uporom
- analogijo zaslonke.
Na sliki 2.2 je razviden diagram, ki prikazuje koecient trenja, λ v odvisnosti od Re-
ynoldsovega ²tevila, Re. V izpeljavi ena£b od (2.6) do (2.14) smo izpeljali obliko
krivulje, ki je na skrajni levi strani tega diagrama, ki velja izklju£no za laminaren tok.
Od prehodnega obmo£ja desno lahko z modro obarvanimi krivuljami vidimo druºino
padajo£ih krivulj, ki glede na eksperimente nikoli ne gredo pod krivuljo, ki je ozna£ena
kot hidravli£no gladka cev.
Prehodno območje med laminarnim in turbulentnim tokom





























Slika 2.2: Moodyjev diagram, povzeto po [9].
Poseben pomen ima oznaka hidravli£no gladka cev. To pomeni, da gledano striktno
iz tehni£nega stali²£a, bolj²a kakovost povr²ine v smislu manj²e hrapavosti (bolj²e
obdelave) ne pripomore k zmanj²anju koecienta trenja.
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Kon£no vpra²anje, na katerega bralec lahko odgovori je, zakaj obstaja ta bariera ime-
novana hidravli£no gladka cev, kateri mehanizem jo je nastavil in kon£no vpra²anje:
na kak²en na£in, £e obstaja, lahko zaobidemo to bariero in za dolo£eno Reynoldsovo
²tevilo, kot lastnost toka pridemo na koecient trenja, ki je niºji od omenjene limi-
tne krivulje? Moodyjev diagram ne more pojasniti narave snovi na nivoju kemijskih
potencialov, saj jih ne upo²teva - upo²teva samo mehansko stanje toka. V tem delu
bomo posku²ali priti bliºje dejanskemu stanju in podati izto£nice za nadaljnje delo v
tej smeri.
2.2 Niºja skala
Praksa kaºe, da predpostavka o obstoju kontinuuma dejansko deluje odli£no, tudi £e ta
kontinuum diskretiziramo na bolj ali manj gosto mreºo, ter vodilne ena£be zapi²emo iz
diferencialne v diferen£no obliko. Teºava se pojavi, ko ta kontinuum naleti na diskretni
preskok. Najbolj enostavno si je ta diskretni preskok zamisliti kot steno, ter tudi kot
bolj kompleksne pojave kot so udarni val. Popis oz. dejansko modeliranje prehoda
med enim in drugim sistemom je v okviru kontinuuma nemogo£e dosegljiv po naravni
poti, saj je preskok po deniciji nekaj nezveznega. Namesto tega se v praksi obi£ajno
uporablja dolo£ene empiri£ne formulacije.
Za to, da bi tovrsten prehod lahko obravnavali, moramo nujno preiti v skalo, kjer je
ta situacija vidna in o£itna, to pa je mikroskopska skala oz. skala na kateri je mogo£e
opazovati gibanje delcev iz katerih je snov sestavljena, t.j. molekul in atomov. Takrat,
tudi pojavi kot so udarni val, niso ve£ diskretni preskoki, saj se vedno odrazijo kot
kinemati£ne in dinami£ne veli£ine v klasi£nem Newtonskem smislu. Na tej skali teorija
kontinuuma ne velja ve£, tudi veli£ine, kot so tlak, temperatura, striºna napetost, en-
tropija ipd. ne obstajajo ve£. Namesto tega se uporablja razne porazdelitvene funkcije
verjetnosti poloºajev, hitrosti idr., preko katerih lahko s statisti£nimi orodji popi²emo
mikroskopsko skalo na makroskopski na£in.
Ob preskoku nazaj na makroskopski nivo je jasno, da hidravli£no gladko cev izoblikujejo
zgolj mehanske interakcije med trdnino in uidom, kemijske interakcije so zanemarjene.
ez celotno delo, bo predpostavljeno, da kemijske interakcije v smislu medsebojne
tvorbe mo£nej²ih vezi (ionskih, kovinskih, kovalentnih . . . ) ni. Obstajajo pa ²e vedno
dolo£ene interakcije, ki vedno obstajajo, pa £eprav je njihova energija nizka. Ve£ o tem
bo govora v poglavju 6.
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Simulacija molekularne dinamike je postopek, prek katerega je mogo£e modeliranje
mnogih lastnosti sistemov iz smiselno sestavljenih osnovnih enot - atomov ter mole-
kul. V pri£ujo£em delu se bomo v celoti omejili na klasi£no mehaniko, kar pomeni,
da vsi simulirani delci sledijo ena£bam izpeljanim iz klasi£ne oz. analiti£ne mehanike
(Newtonova in Lagrangeva oz. Hamiltonova mehanika), £eprav je moºnost modeli-
ranja kvantnih pojavov seveda mogo£a in izvedljiva. To je posamezna pod-panoga
molekularne dinamike imenovana ab initio1. Eden od programskih paketov kvantne
molekularne dinamike je VASP [10]. Pojasnili bomo tudi zakaj se lahko omejimo na to
raven ter zanemarimo kvantne pojave. Izkaºe se namre£, da je tovrstna predpostavka
dovolj dobra za razumevanje in popis velikega ²tevila razli£nih scenarijev [11].
3.1 Klasi£na aproksimacija
V izvedenih simulacijah izhajamo iz dveh osnovnih predpostavk:
 ºlahtni plini, s katerimi izvajamo simulacijo neradi posojajo svoje elektrone ostalim
atomom oz. molekulam, njegove elektronske ovojnice so polne, tako ne nastanejo
kemijske vezi,
 de Brogliejeva valovna dolºina je bistveno manj²a od karakteristi£ne dolºine nume-
ri£nega eksperimenta - konstante re²etke [12].
Zaradi teh dveh predpostavk lahko sistem kot tak obravnavamo prek klasi£ne analize.
Vse interakcije popisujemo prek ustreznih modelov [12].
Analizirali smo razli£ne scenarije:
 s konstantno vhodno energijo delca plina simulirati trk z re²etko kovine,
 s povpre£no vhodno kineti£no energijo delca plina, ki ustreza dolo£eni temperaturi,
izvesti trk z re²etko kovine.
3.1.1 De Brogliejeva valovna dolºina
De Brogliejeva valovna dolºina je denirana preko ena£be (3.1) [13, 14]. Pogoj, da















3.1.1.1 Za povpre£no energijo 2,5 eV
Glede na ºe izvedene eksperimente v [15] izvedemo kontrolo za vpadno energijo 2,5 eV
(primer para Ar-Ag). Zanima nas, ali ta robni pogoj ustreza de Brogliejevemu pogoju.
Za argon (masa) in srebro (konstanta re²etke) smo podatke povzeli kasneje v tabeli





6,626 · 10−34 · 6,022 · 1023
39,948 · 10−3 · 3475,2
= 2,87 pm (3.2)
Pri £emer veli£ine v ena£bi predstavljajo h Planckovo konstanto, NA Avogadrovo ²te-
vilo, M molsko maso plina (argon), v pa povpre£na hitrost atoma plina v prostem







2 · 2,5 · 1,602 · 10−19 · 6,022 · 1023
39,948 · 10−3
= 3475,2 m/s (3.3)
Obi£ajno je, da se £asovno povpre£no hitrost v literaturi posebno ozna£i z ustreznimi
oklepaji, temu smo se v okvirju tega poglavja zavestno izognili. Za ob£utek in primer-
javo s kontinuumom idealnega plina izvedimo ²e prera£un kak²no temperaturo naj bi








2 · 2,5 · 1,602 · 10−19
3 · 1,3806 · 10−23
= 19340 K
V primerjavi s karakteristi£no dolºino re²etke srebra (FCC), ki zna²a 408,53 pm [16],
povzeto po tabeli 6.2 velja
λB ≪ a
2,87 ≪ 408,53 pm
10
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3.1.1.2 Za povpre£no temperaturo 297 K







3 · 1,3806 · 10−23 · 297 · 6,022 · 1023
39,948 · 10−3
= 430 m/s. (3.4)





6,626 · 10−34 · 6,022 · 1023
39,948 · 10−3 · 430
= 23,23 pm (3.5)
e vedno velja zgoraj omenjen pogoj
λB ≪ a
23,23 ≪ 408,53 pm
3.1.1.3 Za ostale pare materialov
V tabeli 3.1 so predstavljeni vsi pari materialov analizirani v pri£ujo£em delu. Glede na
rezultate, da je de Brogliejeva valovna dolºina bistveno manj²a od karakteristi£ne dol-
ºine, t.j. konstante re²etke sklepamo, da kvantni pojavi niso prevladujo£i pri nobenem




















































































































































































































































4.1 Gibalna ena£ba sistema
Pri posamezni simulaciji ra£unamo sistem medsebojno povezanih navadnih diferencial-
nih ena£b drugega reda, ki izhajajo iz Newtonske mehanike. Za preprost delec, katerega
lahko obravnavamo kot masno to£ko lahko zapi²emo gibalno ena£bo kot:
∑︂
i
F⃗ i = mi
d2
dt2
r⃗i; i = 1, . . . , N (4.1)
Kjer je F⃗ i sila na posamezen delec , mi masa posameznega delca, r⃗i, koordinata te-
ºi²£a obravnavanega delca, N pa ²tevilo delcev. e je sistem konservativen, vsoto sil,
ki deluje nanj dobimo prek gradienta potenciala sile, ki deluje med delci. Lastnost
konservativnosti je tudi ta, da je sila odvisna samo od trenutnega poloºaja, ne pa tudi
drugih kinemati£nih veli£in. Omenjen potencial je vnaprej predpisan kot model med
delci, ki so v medsebojni interakciji - ozna£en kot Vpot.
∑︂
i
F⃗ i = −∇⃗Vpot(r⃗1, . . . , r⃗N) (4.2)
e poznamo ustrezne robne pogoje (hitrosti posameznega delca in njihove poloºaje)
lahko prek ena£be (4.1) tak sistem tudi re²imo. Prek takega re²evanja smo implici-
tno upo²tevali ²e zakon o ohranitvi energije, ki je eden izmed pomembnih kazalcev
uspe²nosti algoritmov ra£unanja molekularne dinamike.
Pri izra£unu pomagamo tudi prek Hamiltonove mehanike, ki poenostavi izra£un dolo£e-
nih makroskopsko statisti£no pogojenih veli£in (tlak, entropija . . . ). Preko Hamiltonove
mehanike je sistem deniran prek generaliziranih koordinat qα in pα. Skupaj potrebu-
jemo F koordinat, kjer ²tevilka F ozna£uje prostostne stopnje sistema (ang. degrees
of freedom). Za preprost enoatomni plin bi F zna²al 3N , saj ima enoatomni plin 3
translacijske prostostne stopnje. Za kompleksnej²e pline se prostostne stopnje pove£ajo
13
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²e na rotacijske, torzijske in vibracijske. Deniramo lahko Hamiltonov operator H, kot
vsoto kineti£ne in potencialne energije ob dolo£enem £asovnem trenutku:
H(qα, pα) = Ekin + Epot (4.3)








kjer α = 1, . . . , F .
Celotna energija sistema je podvrºena zakonom ohranitve. To pomeni, da mora obsta-































e omejimo na² pogled na kartezi£ni koordinatni sistem in enoatomni plin, lahko prej







+Vpot(r⃗1, . . . , r⃗i)⏞ ⏟⏟ ⏞
Epot
(4.6)
Z uporabo zapisanega, bi seveda lahko ena£bo (4.4) ponovno formulirali in zapisali
prek £lenov v ena£bi (4.6). Z osnovami Hamiltonove mehanike vpeljane brez doka-
zovanja prek ena£be (4.4) lahko na tem mestu povemo, da kombinacija koordinat in
gibalnih koli£in sama po sebi denira 6N -dimenzionalni prostor, katerega imenujemo
fazni prostor Γ(t):
Γ(t) = (r⃗1(t), . . . , r⃗N(t), p⃗1(t), . . . , p⃗N(t)) (4.7)
Hamiltonov operator nad tem faznim prostorom pa iz tega prostora izlu²£i energijsko

















Slika 4.1: 6N -dimenzionalna hiperploskev konstantne energije predstavljena
poenostavljeno. asovni koraki na krivulji so dodani za poudarek, da je molekularna
dinamika metoda diskretnih korakov, £eprav ima hiperploskev analiti£no naravo po
deniciji.
4.2 Potencialna energija
Potencialna energija predstavljena v ena£bi (4.6) ima svoje korenine iz kvantne meha-
nike. Dolo£eno poenostavitev lahko dajo empiri£ni in pol-empiri£ni modeli sestavljeni
bodisi v ena£be, bodisi v ob²irne tabele diskretnih podatkov, odvisno od tega kako
kompleksen sistem ºelimo popisati in ali imamo sploh te modele na voljo (dva od virov
teh modelov sta [19,20]).
V najbolj preprostem primeru razdelimo na£in interakcije med molekulami na dolgo-
seºne in kratkoseºne [21]. Tovrstni potenciali sicer obi£ajno ne vsebujejo podrobnih
elektronskih stanj sistema (niso zmoºni popisa kvantne narave), zato jih uvr²£amo med
klasi£ne potenciale. Ve£ o medmolekularnih potencialih je napisanega v poglavju 6. V
osnovi jih popi²emo prek ena£be (4.8):















v3(r⃗i, r⃗j, r⃗k)+. . . (4.8)
Prvi £len ena£be predstavlja neko zunanje polje, saj vsebuje samo en delec, ostali pa
popisujejo bolj kompleksne potenciale. Za enoatomne pline, kjer prevladujejo van der
Waalsove ali pa pri ionskih interakcijah, je mogo£e ena£bo (4.8) poenostaviti tako, da




j>i v2(r⃗i, r⃗j) zanemarimo, ta preostali del literatura
pogosto imenuje parski potenciali, ker se pojavljajo £leni kot interakcija parov. Za
bolj kompleksne sisteme pa moramo upo²tevati tudi tovrstne interakcije je potrebno
nujno vklju£iti vi²je rede za tak popis. Izkaºe se, da je modeliranje re²etke srebra, ki
je kasneje obravnavano v tem delu ºe en od teh situacij.
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4.2.1 Potencialna energija ºlahtnih plinov
lahtni plini so kar se ti£e popisa od vseh molekul najbolj preproste, saj so elektronske
lupine zapolnjene in tako stabilne - iz istega razloga ºlahtni plini prakti£no ne tvorijo
spojin. Potencialno polje med dvema delcema lahko zapi²emo kot ºe omenjen parski
potencial:






kjer je oznaka rij = |r⃗i − r⃗j|. V praksi je taka funkcija za dolo£ene razdalje atraktivna
(polarizacija), za dolo£ene pa odbojna (prekrivanje elektronskih oblakov). Eden od







Uporabljene oznake so D0 kot globina potencialnega minimuma, r0 lokacija potencial-
nega minimuma in α parameter, ki vpliva na ²irino polja dosega. Ta isti model bomo





Slika 4.2: Gra£na predstavitev Morsejevega modela. Uporabljene enote so posledica
uporabe enot znotraj programskega paketa LAMMPS.
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Slika 4.3: Predstavitev Morsejevega modela potencialne funkcije za razli£ne





5 Povpre£ne lastnosti sistema in osnove
termodinamike
5.1 Hipoteza ergodi£nosti
Za to, da lahko govorimo o povpre£nih lastnostih sistema, je smiselno vpeljati dva
razli£na tipa povpre£enja. Eno je £asovno povpre£enje, drugo prostorsko, v faznem
prostoru Γ (ang. ensemble average).
Proces je ergodi£en takrat, ko izra£unamo enak poljuben statisti£ni moment (npr.
srednja vrednosti, varianca ipd.), £e opazujemo eno realizacijo dolo£enega pojava dovolj
dolgo £asa ali pa opazujemo dovolj veliko realizacij dolo£enega pojava v enem trenutku.
Vsak nestacionarni proces ni ergodi£en - povedano druga£e vsak stacionarni proces
je ergodi£en. Ergodi£nost pomeni, da lahko dolo£en pojav dovolj dobro popi²emo s
statisti£nimi orodji, brez da bi morali vedeti npr. to£ne trajektorije vsakega izmed
delcev. Za primer prostorskega in £asovnega povpre£ja lahko ergodi£nost poljubne









A(Γ) δ(H(Γ)− E) dΓ∫︁
δ(H(Γ)− E) dΓ
⟨A(Γ)⟩ = A(t) (5.1)
Kjer je δ(x) Diracova delta funkcija. Smisel zgornjih ena£b je, da iz vseh moºnih stanj v
faznem prostoru, izlo£imo dolo£eno energijsko stanje (sistem postane energijsko izrojen
- to pove izraz δ(H(Γ) − E)) in prek njega analiziramo sistem. Na ta na£in dobimo
sistem, ki ima hkrati konstantno ²tevilo delcev in njihov volumen. To je eden izmed
osnovnih sistemov v termodinamiki, imenuje se mikrokanonski sistem in makroskopsko
ponazarja adiabatno izolirano telo. Smisel hipoteze ergodi£nosti postane jasen skupaj
s opisom v poglavju 9, kjer se ºelimo s £im manj²im simulacijskim prostorom £imbolj
pribliºati resni£nemu stanju.
19
Povpre£ne lastnosti sistema in osnove termodinamike
5.2 Energija
Celotna energija sistema je osnovni pokazatelj, da je simulacija pravilno izvedena. Nu-
meri£ni eksperiment mora opona²ati naravne pogoje. Celotna energija se v splo²nem
lahko spreminja s £asom zaradi razli£nih dejavnikov, bodisi je to zaradi kemi£nih ali
nuklearnih reakcij (£e obstajajo), bodisi zaradi slabega stika z okolico (ki je v simula-
cijo vklju£ena prek modelov omenjenih v poglavju 7), lahko pa tudi znotraj simulacij
matemati£no umetno dodajamo energijo, ki se zikalno odrazi prek razli£nih mehaniz-
mov npr. ekvivalent gravitacije, generacija delcev ipd. V okviru simulacije se predvsem
ºelimo izogniti numeri£nim napakam, ki izhajajo iz zaokroºevanja. Te lahko povzro£ijo
popoln pobeg iz ºelene poti simulacije.
Celotna energija je sestavljena preko kineti£ne in potencialne energije, fundamentalno
pa smo jo ºe izrazili za splo²en primer preko ena£be (4.3) oz. je programsko implemen-
tirana kot (4.6) prek kinemati£nih veli£in.
5.3 Temperatura
V klasi£ni statisti£ni mehaniki obstaja t.i. energijski ekviparticijski teorem, ki pove, da
se bo celotna notranja energija sistema, sestavljenega iz velikega ²tevila delcev, ki so
medsebojno v termi£nem ravnovesju, razdelila med posamezne prostostne stopnje teh
delcev. Vsaka prostostna stopnja delca tako ima svoj deleº energije, ki je enak kBT [22].
Absolutno hitrost delca v oz. v2 je moºno izraziti v kartezi£nem koordinatnem sistemu














F ponazarja ²tevilo prostostnih stopenj tipov delcev katere obravnavamo [11,23]. Zno-
traj numeri£nega eksperimenta opisanega v poglavju 11 so preizkusi izvedeni z enoa-
tomnimi plini. Zaradi enostavne zgradbe imajo ti 3 translacijske prostostne stopnje,














V zadnjem koraku ponazarja M speci£no molsko maso, NA pa Avogadrovo ²tevilo.
Ena£ba tudi (5.3) nosi pomembno informacijo - temperatura je odvisna od £asovno
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povpre£ene hitrosti vseh gradnikov (je makroskopska veli£ina), kar pomeni, da je inter-
pretacija temperature za omejen, mikroskopski sistem z relativno malo delci ºe pogo-
jena z velikostjo vzorca £asovnega povpre£enja (moving average) in s ²tevilom atomov
znotraj simulacijskega prostora. Glede na povedano je dojemanje uktuacij tempera-
ture, prikazana na grafu 8.3 lahko druga£no. Na tem mestu je smiselno tudi omeniti, da
so v dolo£enih primerih tovrstni numeri£ni eksperimenti ob£utljivi, namre£ simuliramo
lahko karkoli 1.
5.4 Tlak
Prek statisti£ne mehanike lahko tlak oz. napetostni tenzor izrazimo v komponentni










kjer je prvi sumand prispevek kineti£ne energije sistema, drugi pa prispevek medatom-
skih sil (iz t.i. virialnega teorema)
Tlak je v sistemu izra£unan prek kontrakcije napetostnega tenzorja iz ena£be (5.4) in
substitucije kineti£ne energije z ena£bo (5.2). Zamenjavo lahko storimo zaradi dejstva,






i=1 ri · Fi
V
(5.5)
1predvsem se komentar nana²a na GIGO (garbage in, garbage out) efekt
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6 Medatomske interakcije
Za ra£unanje in modeliranje se pogosto uporabljajo empiri£ni in pol-empiri£ni poten-
ciali, ki sicer precej olaj²ajo modeliranje, vendar niso pa zmoºni dati globlje slike o
resni£ni naravi snovi, nas to sicer ne moti, saj se s tem znotraj tega dela ne ukvarjamo.
Osnovne medatomske interakcije delimo na vezane in nevezane. Znotraj nevezanih na
kratko in dolgoseºne, znotraj vezanih interakcij pa na translacijske, kotne, torzijske
in medsebojno korelirane vezi. Razlog za razdelitev je v enostavnosti obravnave ter
modeliranja posameznih geometrijskih tvorb.
Kraj²e in poenostavljeno lahko zgornji odstavek zapi²emo prek ena£be (6.1) [25]. Kot
osnova temu razmi²ljanju pa ²e vedno velja ena£ba (4.8).






Slika 6.1: Na modelu molekule pojasnjeni pojmi vezanih (translacijske vezi, koti in
torzijski koti) in nevezanih interakcij (van der Waalsove in Coulombske) [25,26].
















Kratice v ena£bi (6.1) pomenijo slede£e: TV - translacijske vezi, K - koti, TK - tor-
zijski koti, NI - nevezane interakcije (na sliki 6.1 prikazane kot Coulombske in van der
Waalsove) in MKV - medsebojno korelirane vezi, ki v osnovi ponazarjajo grupo ostalih
interakcij, za katere ne moremo trditi, da spadajo popolnoma v katero od prej na²tetih.
Znotraj pri£ujo£ega dela se orientiramo na nevezane interakcije, kot interakcije med pli-
nom in kovino ter kompleksne vezane interakcije, ki vsebujejo v ena£bi (6.1) omenjene
dele modelirane kot EAM (ang. embedded atom method) potencial.
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Posebej je potrebno omeniti, da so interakcijski potenciali kljub podrobnim modelom
poenostavljeni, vendar kljub temu ponujajo izredno dober vpogled v samo dogajanje.
Vezane interakcije se v sklopu pri£ujo£ega dela ne pojavljajo, pojavljajo se samo ne-
vezane interakcije, te je mogo£e razdeliti smo jih med kratko- in dolgoseºne. Lo£imo
ju po tem, da se energija pri dolgoseºnih spreminja z dolo£eno racionalno funkcijo
(Vpot = C · r−n), pri kratkoseºnih pa je ta funkcija bliºje eksponentni (Vpot = C · eαr).
Dolgoseºne interakcije delimo ²e bolj podrobno na elektrostati£ne, induktivne, disper-
zijske, resonan£ne in magnetne [21]. Dolgoseºne sile prav tako obstajajo pri kraj²ih
razdaljah, vendar jih kratkoseºne bistveno bolj nadvladajo. Podobna delitev obstaja
tudi pri kratkoseºnih, ve£ si lahko bralec prebere o njih v [21]. Kljub vsemu je mogo£e
dolo£ene, kompleksne sestavljene interakcije poenostaviti za dolo£ene primere, brez da
bi izpustili splo²nost oz. njihov popis za dolo£en opazovan pojav naredili preve£ kom-
pleksen. Eden od teh primerov je interakcija med dvema atomoma argona. Za tovrstno
interakcijo na tej skali je dovolj dober popis t.i. Lennard-Jonesov potencial. V tem
delu pa je za interakcijo med argonom in srebrom uporabljen Morsejev potencial, kot
je to predstavljeno v tabeli 6.2.
6.1 Interakcije ºlahtnih plinov in kovin
6.1.1 Lennard-Jonesov potencial
Lennard-Jonesov popis je preprost opis, ki sku²a v eni preprosti formuli zajeti inte-
rakcije dolo£enih preprostih molekul. Izhaja iz van der Waalsovih interakcij, ki so
opisljive s £lenom r−6. Drugi £len je dodan umetno. Fundamentalno se uporablja za
medsebojno primerjavo ra£unalni²kih sistemov, prakti£no pa se je uveljavil za interak-
cijo med atomi argona [27]. Tak popis se je kasneje uveljavil kot sistem enot, kjer so
dolºinske enote normirane na karakteristi£no dolºino atomskega polja σ, in energijo
potencialnega minimuma ϵ [28], prek ena£be (6.2), gra£no je prikazan na sliki 6.2.

















Znotraj ena£be (6.2) je ²e uporabljena oznaka rij, ki ozna£uje razdaljo j-tega delca od
i-tega. V splo²nem zapisu sta lahko tudi karakteristi£na parametra odvisna od indeksov
i in j, vendar za razli£ne atomske pare. Ta model v sebi ne vklju£uje interakcij med
ve£ kot dvema molekulama hkrati.
Pri interakcijah dveh atomov argona so izmerili [27] karakteristi£ne parametre pred-
stavljene v tabeli 6.1.
6.1.2 Morsejev potencial
Morsejev potencial je poleg Lennard-Jonesovega potenciala matemati£no eden bolj pre-
prostih popisov. Sestavljen je iz treh karakteristi£nih koecientov - D0, ki ponazarja
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Slika 6.2: Gra£na predstavitev Lennard-Jonesovega modela za primer argona [27].
Uporabljene enote so posledica uporabe enot znotraj programskega paketa LAMMPS.
Ob primerjavi s 4.2 vidimo, da je potencial precej ²ibkej²i.
Preglednica 6.1: Parametri Lennard-Jonesovega potenciala za interakcijo argona z ar-
gonom [27].
ϵ/kB 118,2 K ⇒ ϵ ≈ 10 meV
σ 3,405 Å
globino potencialnega minimuma, α, ki prikazuje obliko in r0, ki je koordinata po-







V simulaciji so bili uporabljeni koecienti predstavljeni v tabelah 6.2, 6.3, 6.4 in 6.5.
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Preglednica 6.2: Tabela lastnosti argona in srebra uporabljenih v simulaciji [15,16,29,
30].
Ar Ag (100 in 111)
M 39,948 a.u. ⟨T ⟩ 297 oz. 600 K
Ein 2,5 oz 2,6 eV M 107,9682 a.u.
a3D 408,53 pm
a2D 280 pm





Preglednica 6.3: Tabela lastnosti kriptona in srebra uporabljenih v simulaciji [15, 16,
29,31].
Kr Ag (100)
M 83,798 a.u. ⟨T ⟩ 297 K
Ein 6,6 eV M 107,9682 a.u.
a3D 408,53 pm
a2D 280 pm





Preglednica 6.4: Tabela lastnosti ksenona in germanija uporabljenih v simulaciji [15,
16,29].
Xe Ge (100)
M 131,293 a.u. ⟨T ⟩ 297 K
Ein 2,4 eV M 72,6308 a.u.
a3D 565,75 pm
a2D 400,04 pm







Preglednica 6.5: Tabela lastnosti argona in platine uporabljenih v simulaciji [16,29,32].
Ar Pt (111)
M 39,948 a.u. ⟨T ⟩ 80 K, 500 K
Ein 1,0 eV M 195,0849 a.u.
a3D 392,42 pm
a2D 277,5 pm







6.2 Mnogo-telesni potenciali in EAM metoda
Mnogo-telesni potenciali raz²iritev parskih potencialov, kjer se ne upo²teva samo dveh
ampak ve£ delcev. Popis oz. osnovno razmi²ljanje sloni na ena£bi (4.8).
EAM (ang. Embedded Atom Method) metoda popisa je delno empiri£na metoda, ki
upo²teva interakcije med ve£ atomi hkrati. Dobro se obnese za izra£un energijskih stanj
kovinskih sistemov. Tekom optimizacije te metode se je izkazala kot dobra za popis
to£kastih defektov, taljenja, legiranja, dislokacij, zlomov kristalov idr. [33]. Parski
potenciali tega ne zmorejo, saj niso zmoºni popisa kovinskih kemijskih vezi, ki so
prisotne v kovinah. Tekom eksperimentov in analize (analiz napetosti in deformacij)
se je izkazalo, da je moºno mnogo lastnosti sistema dolo£iti le z izra£unom celotne
energije dela sistema, ki je v osnovi mogo£a z uporabo Schrödringerjeve ena£be, kar pa
je za ve£je sisteme zelo zahtevna naloga. To ºeli EAM olaj²ati z aproksimacijo.












len Fα ponazarja energijo, ki je odvisna tipa atoma, ki je obravnavan kot vklju£ek v
oblaku elektronov sosednjih atomov, skupaj z elektrostati£nimi interakcijami popisa-
nimi kot parski potencial s funkcijo ϕαβ. ρβ je funkcija, ki ponazarja £asovno povpre£je
gostote oblaka elektronov, α in β sta oznaki tipov elementov (indeks) preko katerih
se²tevamo [33,34].
Znotraj procesa simulacije, opisanega v 12, je bil uporabljen EAM potencial za srebro
ravno tako zapisan v [33].
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7 Algoritmi za £asovno integracijo
S £asovno integracijo imamo v mislih re²evanje sistema Newtonovih ena£b, predsta-
vljenega prek ena£be (4.1). V praksi obi£ajno re²ujemo za£etni problem diferencialne
analize. Najpogosteje se za re²evanje uporablja 3 metode navedene v spodnjih alinejah,




Strelska metoda hitro odpade, saj je bazirana na posku²anju. Posku²anje je sicer
lahko enostavno za preproste primere, vendar so sistemi ena£b v molekularni dinamiki
obi£ajno preveliki, da bi to po£eli.
Eulerjeva metoda se izkaºe kot prepo£asna zaradi relativno velike napake (redaO(∆t2)),
Runge-Kutta (vi²jih redov), ki bi sicer bila najprimernej²a, zaradi majhne storjene nu-
meri£ne napake (reda O(∆t5) za metodo 4. reda) bi bila najbolj²i pribliºek, vendar se
izkaºe, da je zelo omejena z najvi²jim £asovnim korakom ∆tmax [3537] glede na ºeleno










V ena£bi (7.1) je najve£ji £asovni korak odvisen od drugega odvoda hitrosti po £asu
oz. z drugimi besedami tretjega odvoda poloºaja po £asu. Dobimo ga prek analiti£ne
re²itve, obi£ajno poenostavljenih situacij, ter prek njih sklepamo o ve£jih sistemih.
Najve£ja slabost metode Runge-Kutta je, da slabo ohranja energijo sistema s £asovno
evolucijo. Kot nadomestek sta se v praksi tako uveljavili 2 metodi, v za£etku me-
toda prediktor-korektor, v zadnjem £asu pa zaradi bolj²e konvergentnosti Verletov oz.
hitrostni Verletov algoritem (spada pod preskakujo£e (ang. leapfrog) metode).
Metoda £asovne integracije mora izpolnjevati dolo£ene kriterije oz. ºelje:
 skozi £as mora dobro ohranjati konstantnost energije sistema (metoda mora biti
konvergentna),
 mora biti stabilna (za majhno spremembo za£etnih pogojev ne sme biti izredno
velikih odmikov iz vidika makroskopskih veli£in kot je celotna energija sistema),
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 mora biti £asovno reverzibilna,
 mora biti enostavna za programiranje.
Za razliko od obi£ajnega re²evanja diferencialnih ena£b ali sistemov diferencialnih ena£b
ni izredno pomemben pogoj, da je metoda konsistentna (za manj²anje £asovnega ko-
raka se mora storjena numeri£na napaka manj²ati). Razlog leºi v temu, da nas redko
zanimajo to£no dolo£ene trajektorije sistema ampak prej lastnosti kot so ºe omenjena
celotna energija sistema. Pogosto se zaradi na²tetih dejstev ali pa£ lastnosti sistema
kot takega tovrstne metode ne obnesejo najbolj²e, vendar jih kljub temu uporabljamo.
Za zagotavljanje stabilnosti pa se uporabljajo dolo£eni drugi mehanizmi (termostati
in barostati), ki umetno posegajo v sistem ter ohranjajo dolo£ene vrednosti kot so
temperatura, tlak, entalpija, skupen kemi£ni potencial idr.
Analizo in medsebojno primerjavo nekaterih drugih algoritmov, kot so razli£ni redovi
prediktor-korektor metod, Rahmanove metode in Adamsove metode lahko najdemo
v [38]. Ne bomo jih posebej omenjali in na²tevali, saj je iz vidika prakti£nosti in dejstva,
da je to poleg metode rRESPA edina metoda, ki se uporablja v £asovni integraciji
kasneje v uporabljenem programskem paketu LAMMPS.
7.1 Verletov algoritem
V prej²njem poglavju smo omenili Verletov algoritem, ki izhaja iz Taylorjeve vrste.
Zapi²imo poloºaj atoma v prej²njem in naslednjem £asovnem koraku kot Taylorjevo
vrsto:
r⃗(t+∆t) =r⃗(t) + v⃗(t)∆t+
1
2
a⃗(t)∆t2 + . . . (7.2)
r⃗(t−∆t) =r⃗(t)− v⃗(t)∆t+ 1
2
a⃗(t)∆t2 − . . . . (7.3)
Kjer za −→ṙ (t) = v⃗(t) ozna£imo hitrost in −→r̈ (t) = a⃗(t) pospe²ek (pospe²ek lahko iz-
ra£unamo iz Newtonove mehanike prek sil). Nujno se moramo zavedati predpostavk
tega po£etja, prva predpostavka je, da vi²je £lene zanemarimo, druga predpostavka
je posledica uporabe Newtonove mehanike, energija tak²nega sistema se ohranja. Pri
obeh zgoraj zapisanih ena£bah ostanek reda velikosti tretje potence £asovne razlike,
torej O(∆t3). e ti dve ena£bi medsebojno se²tejemo dobimo re²itve za poloºaj v
naslednjem £asovnem koraku.
V praksi se tovrsten sistem ozna£uje s terminom mikrokanonski sistem, njegova oznaka
je NVE (konstantno ²tevilo delcev, konstanten volumen in konstantna energija). Za
druga£ne sisteme (konstantnost tlaka, temperature, entalpije, napetosti ali dela nape-
tostnega tenzorja, kemi£nega potenciala . . . ) pa morajo biti sistemi ena£b dopolnjeni
z ustreznimi korekcijami, ki so zelo pogosto in zelo hitro empiri£ne:
r⃗(t+∆t) + r⃗(t−∆t) = 2r⃗(t) + a⃗(t)∆t2 +O(∆t4)
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Slika 7.1: Gra£na predstavitev vektorja poloºaja in hitrosti modela atoma na
shemati£ni risbi.
V naslednjem £asovnem koraku je tako poloºaj enak:
r⃗(t+∆t) = 2r⃗(t)− r⃗(t−∆t) + a⃗(t)∆t2 +O(∆t4) (7.4)
Ena£ba (7.4) je znana kot Verletov algoritem. e jo analiziramo opazimo, da sta
poloºaja v prej²njem in naslednjem koraku zastopana simetri£no, kar pomeni £asovno
reverzibilnost, izkaºe se tudi, da zelo dobro dolgoro£no ohranja energijo tudi prek
dalj²ih £asovnih korakov.
Za izra£un npr. kineti£ne energije delca ali pa njegove temperature potrebujemo tudi
hitrosti, £eprav algoritem kot tak tega podatka ne potrebuje. To storimo z od²tevanjem
obeh ena£b,





Slabost Verletovega algoritma je v tem, da sta oba za£etna pogoja postavljena ob
istem £asu, t.j. r⃗(t = 0) in v⃗(t = 0). O£itno pa tako algoritem v ena£bi (7.4) kot
tudi (7.5) potrebuje poloºaj za negativne £ase. Situacijo lahko re²imo na ve£ na£inov:
s popravkom Taylorjeve vrste prvega reda, vzpostavitvijo virtualnih poloºajev ali z
vpeljavo druga£ne oblike Verletovega algoritma imenovane hitrostni Verletov algoritem,
to bomo storili v poglavju 7.2.
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7.2 Hitrostni Verletov algoritem
Zapi²imo Taylorjevo vrsto iz ena£be (7.3) v naslednjem £asovnem koraku:
r⃗(t) = r⃗(t+∆t)− v⃗(t+∆t)∆t+ 1
2
a⃗(t+∆t)∆t2 −O(∆t3) (7.6)











v⃗(t+∆t) = v⃗(t) +
∆t
2
(a⃗(t) + a⃗(t+∆t)) +O(∆t3) (7.7)
Ena£ba (7.7) predstavlja osnovo hitrostnega Verletovega algoritma (ang. velocity Verlet
algorithm). e ga primerjamo z (7.5) opazimo, da v ena£bi ni zastopanih negativnih
£asov. Za poloºaje pa lahko uporabimo ena£bo (7.2), katera prav tako ne vsebuje nega-
tivnih £asov. Vmes je potreben sicer ²e izra£un sil prek Newtonovih zakonov, opisanih
v (4.1). V praksi se hitrosti sicer ra£una na polovici £asovnega koraka, tako da je
podatkov o hitrostih lahko dvakrat ve£ od podatkov o poloºajih, vendar je hitrostni
Verletov algoritem ostal kot najbolj uporabljan algoritem za £asovno integracijo za-
radi stabilnosti in konvergence. Dolo£ene vnaprej izdelane kode v programskem jeziku
Matlab si lahko bralec pogleda na [39].
7.3 asovni korak integracije
asovni korak ∆t tovrstnih simulacij mora biti dovolj majhen, tako da £leni kot so
O(∆t3), O(∆t4) ter O(∆t5) predstavljajo zanemarljivo majhno vrednost. V praksi
pogosto i²£emo ravnovesje med dejstvom, da pogosto ºelimo £im ve£ji £asovni korak
zaradi trajanja simulacije, hkrati pa se z ve£anjem pove£uje napaka. Za najbolj splo²ne
izvedbe je tipi£en £asovni korak v rangu 10−15 s, dodatno to dejstvo preverimo prek
izra£una koliko se celotna energija sistema ohranja tekom simulacije. e je sprememba
prevelika oz. nedopustna je £asovni korak prevelik.
7.3.1 Numeri£ne napake pri operacijah
Potrebno je poudariti tudi vpliv numeri£nih napak na samo izvajanje algoritmov. Za-
radi matemati£nih operacij med zelo velikimi ²tevili in zelo majhnimi ²tevili, se nume-
ri£ne napake lahko zelo hitro naberejo. V ta namen se uporablja tudi t.i. LJ enote na
katere smo nakazali ºe v poglavju 6.1.1, pri katerih je ve£ina parametrov normirana na
globino in lokacijo potencialnega minimuma medatomskega potenciala, hkrati pa so pa-
rametri hkrati tudi normirani z dolo£enimi konstantami, kot na primer z Boltzmannovo
konstanto.
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8 Uravnoteºevanje (ekvilibracija) sis-
tema
Kot prakti£ni primer vzemimo dvodimenzionalno re²etko (listi£) srebra izdelano iz 2700
atomov urejenih v heksagonalno strukturo. Slikovno je taka struktura prikazana na sliki
8.1. Na slikah 8.3 in 8.4 je prikazan postopek termi£nega uravnoteºevanja1 take struk-
ture. Na enak princip so bile izdelane vse strukture, tako za dvo- in tridimenzionalno
re²etko. Na sliki 8.4 je prikazan graf odvisnosti celotne energije sistema od £asovnega
koraka, na sliki 8.3 pa je prikazana temperatura.
Prvi del (do 20000 korakov) prikazuje tranzientni pojav, kjer se simulacija ²ele prihaja
iz globalnega stabilnega minimuma potencialne energije in idealizirane temperature 0 K
na energijsko stanje, ki ustreza temperaturi 297 K. Razlog za izhodi²£e v potencialnem
minimumu je izklju£no iz programerske narave. Za tem sta prikazani ²e dve regiji, prva
od 20000 do 120000 korakov, druga pa od 120000 do konca simulacije.
Prvi del ustaljevanja pri 297 K je razli£en od drugega dela po izklju£no enem para-
metru, t.j. empiri£en parameter sklapljanja z zunanjim temperaturnim rezervoarjem.
Zaradi bistveno izbolj²ane stabilnosti in kontrole simulacije ima vsak atom stohasti£en
kontakt z omenjenim rezervoarjem. Ta stohasti£en kontakt je izpeljan prek Langevino-
vih gibalnih ena£b [40] in je notranje ºe implementiran v programski paket LAMMPS.
Izkaºe se, da je del preden se temperatura ustali na dolo£eni povpre£ni vrednosti tem-
perature, iz vidika nihanja atomov, izredno nasilen. Premiki re²etke so tudi v razredu
njene konstante, eden od odmikov je prikazan na sliki 8.1.
Z vi²anjem temperature se poloºajno nizkofrekven£na in visoko-amplitudna nihanja
postopoma pretvarjajo v poloºajno visokofrekven£na in nizko-amplitudna nihanja, pri
tem procesu pa lahko pride do pojava t.i. lete£e ledene kocke (ang. Flying ice cube
eect) [41, 42], kar pomeni, da se oscilacije pretvorijo v translacijo. Ta pojav je po-
polnoma ne-zikalne narave in se ga izogne s tem, da umetno, periodi£no popravljamo
poloºaj teºi²£a celotne gru£e atomov. Za£etek dogajanja tak²nega procesa je pona-
zorjen tudi s sliko 8.1. Na sliki 8.2 pa je ta ista struktura predstavljena urejena v
treh dimenzijah v FCC re²etko (ploskovno centrirano kubi£no re²etko). Sam postopek
termostatiranja se ne razlikuje glede na dimenzionalnost prostora.
Ker opisan proces termi£nega uravnoteºevanja vsebuje relativno majhno ²tevilo atomov
je moºno opaziti uktuacije temperature glede na £asovni korak. To je pri£akovano,
1Uporablja se tudi termin termostatiranje (ang. thermostatting)
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(a) Dvodimenzionalna re²etka pred
pri£etkom termostatiranja
(b) Dvodimenzionalna re²etka med
termostatiranjem
Slika 8.1: Slika dvodimenzionalne re²etke srebra v pred in med termostatiranjem.
Glavno opaºanje je nizka frekvenca in visoka amplituda odmikov, ki lahko povzro£ijo
efekt lete£e ledene kocke.
(a) Tridimenzionalna re²etka pred
pri£etkom termostatiranja
(b) Trodimenzionalna re²etka med
termostatiranjem
Slika 8.2: Slika tridimenzionalne re²etke srebra v pred in med termostatiranjem.
saj velikost vzorca atomov ne dopu²£a, da bi se amplitude uktuacije ²e bolj zmanj²ale.
Pomembnej²e kot same amplitude uktuacij oz. napaka temperature pri dolo£enem £a-
sovnem koraku je pomembno to, da se celotna energija in temperatura sistema ohranja
£ez £as. To tudi prikazuje kvaliteto algoritma za £asovno integracijo.
Na slikah 8.5 do 8.7 je eksperimentalno popisana hitrost v posamezni smeri in njihova
absolutna veli£ina. Nanje je modelsko priloºena teoreti£na krivulja.
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Slika 8.3: Temperaturni prol termostatiranja.
Slika 8.4: Energijski potek termostatiranja.
Preglednica 8.1: Tabela rezultatov prilega krivulje na podatke vx.
Modelska ena£ba (8.3)
Vrednost parametra a (s 95% poljem zaupanja) 23,82 (23,01; 24,62)















Slika 8.5: Porazdelitev hitrosti v x smeri ob koncu postopka termi£nega
uravnoteºevanja substrata in prileg teoreti£ne krivulje [43]. Neobi£ajne enote hitrosti
so posledica uporabe programskega paketa LAMMPS, ekvivalent v SI enotah je 100
m/s.









Slika 8.6: Porazdelitev hitrosti v y smeri ob koncu postopka termi£nega
uravnoteºevanja substrata in prileg teoreti£ne krivulje [43]. Neobi£ajne enote hitrosti




Preglednica 8.2: Tabela rezulatov prilega krivulje na podatke vy.
Modelska ena£ba (8.3)
Vrednost parametra a (s 95% poljem zaupanja) 23,8 (23,03; 24,58)













Slika 8.7: Porazdelitev absolutne hitrosti ob koncu postopka termi£nega
uravnoteºevanja substrata in prileg teoreti£ne krivulje [43]. Neobi£ajne enote hitrosti
so posledica uporabe programskega paketa LAMMPS, ekvivalent v SI enotah je 100
m/s.
Preglednica 8.3: Tabela rezultatov prilega krivulje na podatke absolutne hitrosti.
Modelska ena£ba (8.4)
Vrednost parametra a (s 95% poljem zaupanja) 22,63 (21,05; 24,22)






Glede na rezultate statistik, opisanih v tabelah 8.1, 8.2 in 8.3 lahko re£emo, da so na
nek na£in zadovoljive. Menimo, da je slab popis posledica tega, da je deviacija hitrosti
posameznega atoma prevelika od napovedane vrednosti. Za to, da bi rezultat bil bolj
konsistenten, bi morali za to isto temperaturo (297 K) pove£ati velikost vzorca (ve£je
²tevilo atomov) ali pa pri temu istemu vzorcu zmanj²ati temperaturo. Dejstvo na
katerega se nana²amo in kljub rezultatom prilega trdimo, da so dobljeni rezultati dobri
oz. jih popisuje Maxwell-Boltzmannova porazdelitev gostote verjetnosti temperature
je ta, da je v ozadju programa bil uporabljen sistem ena£b, ki temelji na Langevinovi
mehaniki, ta pa garantira Maxwell-Boltzmannovo porazdelitev [44].
Teoreti£ni prilegi krivulj (ang. tted curve) izhajajo iz Maxwell-Boltzmannove poraz-
delitve gostote verjetnosti hitrosti in absolutne hitrosti. Prakti£no so ena£be v osnovi
Gaussove ena£be, oz. prostorski sferi£ni integral te iste ena£be za gostoto porazdelitve
verjetnosti absolutne hitrosti. Obe ti porazdelitvi, ki sta bili uporabljeni kot modela,
sta izraºeni v ena£bah (8.3) in (8.4). Pomembno je omeniti dejstvo, da Maxwell-
Boltzmannove ena£be temeljijo na predpostavki, da je sistem v termi£nem ravnovesju.
Z drugimi besedami, toplotni tok ne obstaja. To ima za posledico, da je porazdelitev
gostote verjetnosti hitrosti simetri£na, sama oblika (npr. parameter, ki izraºa ²irino)
pa je vklju£en v snovne lastnosti, ki jih podaja masa ter oblika potencialnega polja.
Maxwell-Boltzmannova ena£ba je v njeni osnovi izpeljana za redke (idealne) pline, pri-
kazana je v ena£bi (8.1) in (8.2) za absolutno hitrost. Za obravnavan primer kristalne

































8.1 Izdelovanje prilegov krivulj
Za izdelavo prilegov je bilo uporabljeno orodje iz programskega paketa Matlab [43].
Klju£ni parametri, ki jih to orodje (curve tting tool) izdela so:
 srednja vrednost posameznih parametrov,
 odstopki srednjih vrednosti posameznih parametrov za 95% polje zaupanja,
 kazalci uspe²nosti prilega (ang. Goodness of t):
 SSE (ang. sum of squared errors),
 R2,




SSE je statistika, ki podaja deviacijo od pri£akovane vrednosti prilega. Vrednost bliºje
ni£ govori o tem, da se krivulja prilega bolj²e prilega izmerkom, ter da je obravnavan
model krivulje bolj²i od neke druge. V ena£bi (8.5) Ny pomeni ²tevilo vseh izmerkov
(mo£ vzorca), yi vrednost posameznega izmerka, yî pa napoved te vrednosti iz krivu-
lje prilega. Parameter wi govori o uteºi na posamezen podatek. Globalni minimum




wi (yi − yî)2 (8.5)
8.1.2 R2
R2 je statistika, ki govori o uspe²nosti prilega prek medsebojne razli£nosti podatkov.
Izraºeno na druga£en na£in je korelacija med vrednostmi izmerkov in napovedjo vre-
dnosti izmerkov.
R2 je deniran z ena£bo (8.8), kjer SSR pomeni vsoto kvadratov odstopkov krivulje
prilega od povpre£ene vrednosti izmerkov (ang. sum of squares of the regression), SST
pa skupno vsoto kvadratov odstopkov dejanskih vrednosti od povpre£ene vrednosti
izmerkov (ang. total sum of squares). Dodatni £len, ki se pojavlja v ena£bah (8.6) in


















Vrednost R2 lahko zasede vrednosti med 0 in 1, pri £emer vrednost bliºje 1 pomeni
bolj²i prileg krivulje. Obstajajo scenariji, kjer je R2 negativno ²tevilo. Dejstvo za
to posledico je, da je uporabljen model prilega slab²i od povpre£ne vrednosti (prileg




RMSE vrednost je v osnovi standardna deviacija preostankov dejanskih izmerkov od











wi (yi − yî)2 (8.9)
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9 Simulacijski prostor
Na atomski skali moramo kot celoto lo£iti dva razli£na primera:
 atom se nahaja na povr²ini,
 atom se nahaja v volumnu.
To nikakor ne smemo zanemariti, saj povr²inski efekti (npr. povr²inska napetost) bi-
stveno vpliva na lastnosti simuliranega sistema. To je kontradiktorno z dejstvom, da
ºelimo za simulacije potro²iti optimalno koli£ino ra£unskega £asa, zato se je z moleku-
larno dinamiko uveljavil poseben princip obravnavanja takih sistemov. Pojasnimo na
primerih:
 primer 1: kocka s 10× 10× 10 = 1000 atomi. Na povr²ini je 9× 9× 6 = 486 atomov,
torej bodo gotovo povr²inski efekti zelo dominantni,
 primer 2: kocka s 100× 100× 100 = 106 atomi. Na povr²ini je 99× 99× 6 = 58806
atomov. Torej je na povr²ini pribliºno 6% vseh atomov, kar ni zanemarljiva ²tevilka,
£eprav bi za veliko prakti£nih sistemov milijon atomov ºe ve£ kot zado²£alo.
Re²itev takega stanja je v periodi£nih robnih pogojih, kar pomeni, da se atom, ko enkrat
zapusti dolo£eno regijo spet pojavi na drugi strani z enako hitrostjo. Tak pristop k
sistemu pomeni, da imamo prakti£no neskon£en sistem, £eprav dejansko simuliramo
zgolj majhen ko²£ek. Ko se atom bliºa meji, je interakcija popisana s periodi£no sliko
atoma, ki je na drugi strani. Periodi£ni robni pogoj sicer nima vpliva na dejanske
lastnosti sistema, je pa treba biti pozoren pri programiranju tak²nega sistema. Na sliki
9.1 je prikazana osnovna simulacijska celica (z odebeljeno £rto v sredini), okoli nje pa
so periodi£ne slike. Pri izra£unu energij se tako upo²teva samo najbliºja slika atoma
(minimum image convention).
V praksi simulacij ne poganjamo tako, da vsak atom interagira z vsemi atomi, saj
interakcijska energija konvergira proti 0 z ve£anjem razdalje. Na dolo£eni razdalji se
odlo£imo, da je interakcijska energija 0 (pa £eprav to lahko pomeni manj²i diskreten
preskok potenciala). Iz tega razloga obstaja dogovor o najmanj²em moºnem volumnu,
ozna£en je na sliki 9.1 s premaknjenim pravokotnikom. Vplivni radij rc pa je ozna£en s
krogom. Za sisteme kjer moramo upo²tevati interakcije na ve£jih dolºinah pa se opisan





Slika 9.1: Ilustracija dogovora o najmanj²em moºnem volumnu. V centralnem delu je
prikazan dejanski volumen, ki ga simuliramo, obdajajo ga periodi£ne slike. Z rde£o
£rtkano £rto je prikazan vplivni radij rc, z oker £rtkano £rto pa je ozna£ena
maksimalna meja ²irjenja vplivnega radija okoli atoma ozna£enega s temno modro
barvo.
9.1 Sosednji delci
9.1.1 Vsi mogo£i pari
Ta metoda je sicer preprosta za razumevanje vendar, neu£inkovita saj se prostor pove-
£uje linearno, medatomski potenciali pa obi£ajno padajo eksponentno, sploh za radije
ve£je od vplivnega radija rc. Shematsko je ta metoda prikazana na sliki 9.2.
9.1.2 Interakcije po celicah (cell subdivision)
Namesto, da upo²tevamo vse moºne pare, vklju£imo poleg ²e empiri£ni vplivni radij rc,
za katerega predpostavimo, da prek njega interakcij ni. To velja za kratkoseºne (ang.
short-range) potenciale, za dolgoseºne (ang. long-range), pa tega ne smemo izkoristiti.
Upo²tevati tudi ºelimo periodi£ne robne pogoje, kot nala²£ je tu metoda interakcij po
celicah, kjer je celica katero obravnavamo najmanj²e moºne dimenzije enake rc. Za
to, da dva atoma interagirata, pa mora biti njuna oddaljenost najve£ 2rc. O£itno je,
da lahko interakcija poteka samo med sosednjimi celicami, torej je potrebno ²tevilo
celic 9 v dvodimenzionalnemu in 27 v trodimenzionalnemu primeru. Zaradi simetrije
(3. Newtonov zakon) pa je potrebno ²tevilo celic 5 oz. 14. Za resni£no uporabnost
metode mora biti celica dimenzije vsaj 4rc. Za organizacijo sosedov v tak²nem reºimu
se uporablja t.i. povezani seznam (ang. linked list) [35].
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Slika 9.2: Shemati£no prikazana metoda vseh moºnih parov za interakcije.
Slika 9.3: Shemati£no prikazana metoda razdeljevanja po celicah.
9.1.3 Seznam sosedov (neighbour list)
Ideja za metodo je dejstvo, da ni potrebe po testiranju celotnih 9 oz. 27 celic za
sosednje delce ampak manj. Do sedaj uporabljen radij rc nadomestimo z rn = rc+∆r,
kjer je ∆r dodaten radij (ang. skin distance). Sosednji delci se torej zabeleºijo, £e so
znotraj rn, interakcija pa ²e vedno poteka samo znotraj rc. Uspe²nost metode sloni
na predpostavki, da se sosednji pari ne spreminjajo prepogosto, tako da ni potrebe,
da testiramo sosednje pare vsak £asovni korak ampak zaupamo, da so sosednji pari
enaki tudi 10 ali 20 £asovnih korakov (kar lahko seveda preverimo), tudi za majhne
∆r. Obi£ajne vrednosti ∆r so ranga 2 Å. Ta metoda seveda potrebuje dodaten prostor






Slika 9.4: Shemati£no prikazana metoda seznamov sosednjih delcev.
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10 Uporabljene ra£unalni²ke kompo-
nente
Vse simulacije so bile izdelane na ²tirih, medsebojno lo£enih ra£unalnikih. Dejstvo, da
je sploh mogo£e medsebojno lo£iti sisteme, je v nevezanosti ene simulacije glede na
drugo - ve£ o tem v poglavju 12.
Osnovne specikacije komponent so navedene v tabeli 10.1. Uporabljeni sta kraj²avi,
kjer CPE ozna£uje centralno procesno enoto (ang. CPU ) in GPE, ki ozna£uje gra£no























































































































































































































































































































10.1 Ocena ustreznosti medsebojnega delovanja sis-
tema in testna simulacija
Medsebojne komponente so sestavljene in uporabljene tako, da je omogo£en izra£un
prek gra£nih procesnih enot v kombinaciji s centralno procesno enoto. Poenostavljena
















Slika 10.1: Shemati£no predstavljen osnovni del ra£unalnika namenjen ra£unanju.
Vsaka ra£unalni²ka komponenta zase deluje po dolo£enih lastnih zakonitostih. Zna-
£ilke, ki popisujejo hitrost oz. u£inkovitost delovanja so lahko na primer: cikli na
navodilo (ang. cycle per instruction, CPI ), zmogljivost glede na uporabljeno mo£,
zmogljivost na koli£ino porabljenega silicija (tovrstni £ipi so izdelani iz te kovine),
hitrost pisanja na (notranji) pomnilnik, zmogljivost na velikost predpomnilnika idr..
Medsebojno delovanje pa v praksi hitro postane izredno kompleksno, poglobljene ana-
lize ra£unalni²kih sistemov v smislu teorije grafov prakti£no ne obstajajo. Eden od
razlogov neobstoja je ta, da je mogo£ih moºnosti kombinacij komponent veliko, hkrati
pa se vsako leto moºnost kombinacij izredno pove£uje zaradi vedno na novo izdelanih
komponent. Namesto analiti£nega pristopa se pogosteje uporablja empiri£ni pristop
z bazami podatkov, preko katerih uporabniki lahko primerjajo svoje komponente in
preko teh sklepajo o zmogljivosti, ve£ o tem lahko bralec izve iz [45,46].
Pri konstruiranju ra£unalnikov smo se obrnili tudi na razvijalce programskega paketa
za simulacije LAMMPS, ki so vnaprej na dolo£enih modelih povzeli svoje rezultate z
namenom obvestiti uporabnike o zmogljivosti. Na ta na£in, lahko uporabniki primer-
jajo svoje rezultate z njihovimi in na ta na£in laºje sklepajo o ozkih grlih sistema oz. o
kon£ni primerjavi zmogljivosti lastnega sistema z njihovimi, ob za£etni predpostavki,
da so razvijalci pravilno izvedli analizo meril (ang. benchmarking) [47]. Merilo sicer ni
absolutno, vendar bolj²e oceni dejansko zmogljivost ra£unalnika kot simulacija posa-
meznih komponent, slabost tovrstne simulacije pa je, da merila izklju£no za tovrstno
postavitev sistema, ne da pa splo²ne ocene. Rezultati te analize so bili narejeni tudi
na na²ih sistemih in so povzeti v spodnjih tabelah v tem poglavju.
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Za testno simulacijo je bil uporabljen vnaprej napisan program s strani razvijalcev
LAMMPS-a. Datoteka je spisana in vsem na voljo znotraj mape \Examples\accelerate\.
Program je sestavljen iz preprostega uida sestavljenega iz 32000 atomov z enotskim
Lennard-Jonesovim potencialom. Celoten proces je trajal 10000 korakov.
Rezultati so prikazani v tabelah 10.3, 10.5, 10.7 in 10.9 za posamezen ra£unalnik.
Kot dodatek oz. primerjava je bila izdelana simulacija na zmogljivej²em CPU - Intel
Core i7 8700K brez dodatne podpore gra£nih kartic, rezultati tega ra£unalnika pa
so predstavljeni v tabeli 10.10. Poglobljene analize in optimizacija ra£unalnikov niso
bile smiselne zaradi o£itnih nesorazmerij med mo£jo gra£ne kartice in mo£jo centralne
procesorske enote.
10.2 Ra£unalnik 1
Preglednica 10.2: Bistvena elementa ra£unalnika 1.
t. ra£. CPE GPE
1 Intel Core i5 4460 x4 Nvidia GeForce GTX 960
Slika 10.2: Slika ra£unalnika 1.
Rezultati testne simulacije za ra£unalnik 1 so podani v tabeli 10.3.
Preglednica 10.3: Rezultati testiranja ra£unalnika 1 s testnim programom.
t. ra£unalnika
as izvajanja Zasedenost CPU
samo CPU CPU+GPU samo CPU CPU+GPU




Preglednica 10.4: Bistvena elementa ra£unalnika 2.
t. ra£. CPE GPE
2 AMD Athlon 845 x4 Nvidia GeForce GTX 1070
Slika 10.3: Slika ra£unalnika 2.
Rezultati testne simulacije za ra£unalnik 2 so podani v tabeli 10.5.
Preglednica 10.5: Rezultati testiranja ra£unalnika 2 s testnim programom.
t. ra£unalnika
as izvajanja Zasedenost CPU
samo CPU CPU+GPU samo CPU CPU+GPU
2 115,3 s 42,3 s 362 % 96 %
10.4 Ra£unalnik 3
Preglednica 10.6: Bistvena elementa ra£unalnika 3.
t. ra£. CPE GPE
3 Intel Pentium G4400 x2 Nvidia GeForce GTX 1050Ti
49
Uporabljene ra£unalni²ke komponente
Slika 10.4: Slika ra£unalnika 3.
Rezultati testne simulacije za ra£unalnik 3 so podani v tabeli 10.7.
Preglednica 10.7: Rezultati testiranja dodatnega ra£unalnika 3 s testnim programom.
t. ra£unalnika
as izvajanja Zasedenost CPU
samo CPU CPU+GPU samo CPU CPU+GPU
3 130,8 s 38,6 s 379,1% 92%
10.5 Ra£unalnik 4
Preglednica 10.8: Bistvena elementa ra£unalnika 4.
t. ra£. CPE GPE
4 Intel Pentium G4400 x2 Nvidia GeForce GTX 1070
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Slika 10.5: Slika ra£unalnika 4.
Rezultati testne simulacije za ra£unalnik 4 so podani v tabeli 10.9.
Preglednica 10.9: Rezultati testiranja dodatnega ra£unalnika 4 s testnim programom.
t. ra£unalnika
as izvajanja Zasedenost CPU
samo CPU CPU+GPU samo CPU CPU+GPU
4 132,1 s 36,2 s 385,6% 96%
Dodatno je bil testiran ²e en ra£unalnik, katerega podatke in rezultate navajamo v
tabeli 10.10.
Preglednica 10.10: Rezultati testiranja dodatnega ra£unalnika samo s CPU (Intel Core
i7 8700K).
t. ra£unalnika
as izvajanja Zasedenost CPU
samo CPU samo CPU
Dodatno 43,0 s 1172 %
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10.6 Pospe²itveni programski paketi za LAMMPS
10.6.1 OMP
OMP paket je namenjen optimizaciji in izkori²£anju moºnosti ve£nitnosti (ang. multi-
threading) pri izra£unih sil iz potencialnega polja ter dolo£enih ukazih znotraj pro-
grama. Za uporabo seveda potrebujemo CPU, ki ima ve£ jeder (oz. ve£ niti na jedro).
10.6.2 GPU
GPU paket je zasnovan za izrabo gra£nih kartic za namen operacij znotraj simulacij,
ki so sicer podobne vektorski algebri, ki jo obi£ajno kartice izvajajo, ko izra£unavajo
numeri£ne izhode za prikaz na zaslonih. Znotraj tega paketa je moºno povezovanje
GPU z ve£imi jedri CPU. Moºna slaba stran izra£una na GPU je, da so kinemati£ne in
dinami£ne veli£ine posameznega del£ka (atoma oz. molekule) komunicirane med CPU
in GPU za vsak £asovni korak, kar lahko privede do pojava ozkih grl. Paket omogo£a
tudi izra£une v enojni ali dvojni natan£nosti (32 ali 64 bitni sistem s plavajo£o vejico).
GPU paket omogo£a podporo OpenCL in jezika Nvidia CUDA. Glede na grobe izra£une
lahko pri£akujemo, da je CUDA pribliºno 15 % hitrej²i od OpenCL, vendar je njegovo
izvajanje omejeno samo na Nvidiine gra£ne kartice. Seveda pa se tu ne moremo omejiti
na en speci£ni primer, ki predstavlja, celoto ampak je pohitritev odvisna od mnogih
faktorjev, kot so zasnova simulacije, njena velikost, ²tevilo aktivnih jeder (pogosto se
izkaºe, da ve£ ni nujno bolj²e). Kot dodatek je bil program kasneje prevede tudi za
uporabo na starej²ih gra£nih karticah AMD Radeon R9 280x in AMD Radeon R9 290
prek vmesnika OpenCL, vendar jih v izvajanju pri£ujo£ega dela nismo uporabili zaradi
pomanjkanja ustrezne strojne opreme.
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11 Zasnova numeri£nega eksperimenta
Osnova izvedenemu numeri£nemu eksperimentu je bil [15]. Znotraj tega dela so se
avtorji ukvarjali s pojavom razpr²evanja razli£nih monoatomnih plinov od tipi£no ko-
vinskih povr²in. Pojav so obravnavali teoreti£no, tako po klasi£ni, kot tudi po kvantni
metodi, svoje rezultate pa primerjali z eksperimenti, ki so bili izvedeni na tem podro£ju,
ki so objavljeni v [48].
Odlo£ili smo se za alternativno tehniko, to je numeri£ni eksperiment, ki na podlagi
modela dolo£enih mehanizmov (znotraj tega dela je bil model kovinske povr²ine srebra
in model interakcije argona s srebrom) simulira dolo£ena stanja sistema. Tak pristop
ima tako svoje dobre in slabe strani, te so:
 v primerjavi z eksperimentom je simulacija bistveno cenej²a,
 simulirati je moºno mnoge razli£ne scenarije, tudi tak²ne, ki jih eksperimentalno ne
moremo,
 simulacija sama po sebi nikoli ne da vodilnih ena£b, preko katerih bi lahko sklepali
na dolo£ene lastnosti, to je naloga teoreti£ne analize,
 simulacijo je potrebno za globlje in bolj odgovorne raziskave validirati glede na ve£
eksperimentov,
 izredno lahko je pri numeri£nih simulacijah mogo£e priti do nesmiselnih ali zavaja-
jo£ih rezultatov, zato je absolutno nujna primerjava vsaj z bodisi eksperimentalno,
bodisi z teoreti£no analizo.
Avtorji glavnega dela, po katerem se ravnamo, t.j. Miret in sodelavci [15], so za odboje
argona od monokristalne re²etke srebra predlagali parametre oz. model, ki je povzet v
tabeli 6.2, 6.3, 6.4 in 6.5.
11.1 Sestava numeri£nega eksperimenta
Znotraj numeri£nega eksperimenta je bilo ob pomo£i programske opreme LAMMPS za
simulacijo in OVITO za vizualizacijo [49, 50] izdelanih ve£ razli£nih simulacij. Osnova
vseh sta dva dela, poimenovana kot osnova in simulacija. Namen osnove je osre-
doto£enje na kristalno re²etko srebra v slede£ih korakih, cilj tega postopka pa izdelati
osnovno datoteko, prek katero je mogo£e uvoziti v kasnej²o simulacijo prek slede£ih
korakov:
 postavitev osnovnih parametrov simulacije:
53
Zasnova numeri£nega eksperimenta
 dolo£itev uporabljenih enot,
 dolo£itev parametrov simulacijskega prostora (tip simulacijskih mej, parametri
generacije seznama sosednjih atomov, ²tevilo dimenzij prostora, ²irina in dolºina,
£asovni korak simulacije . . . ),
 dolo£itev parametrov kristalne re²etke (osnovna postavitev, konstanta re²etke,
temperatura, masa . . . ),
 dolo£itev parametrov medatomskih potencialov (v primeru srebra in platine je to
EAM potencial [33]),
 dolo£itev lastnosti, ki bodo znotraj simulacije ra£unane (ºarg. computes),
 dolo£itev na£ina £asovne integracije sistema (ºarg. xes),
 minimizacija potencialne energije re²etke,
 proces termostatiranja atomov (ve£ razli£nih faz),
 izpis dobljenih rezultatov v format, ki ga je mogo£e kasneje prebrati kot vhodni pogoj
(ºarg. restart datoteka).
Ko je enkrat ta postopek uspe²no kon£an in predelan (kaj pomeni uspe²no kon£an je
povedano v poglavju 8) je mogo£e zagnati dejansko simulacijo. Zaradi vnaprej znane
postavitve ra£unalnikov, smo morali simulacijo izvesti tako, da je bil ra£unski postopek
dovolj preprost za izvedbo na obi£ajnih ra£unalnikih z omejenimi viri, ve£ o tem v
poglavju 10.
Simulacijski proces osnovnega dela je bil izveden na slede£ na£in:
 znotraj eksternega programa naj program izbere lokacijo atoma nad re²etko,
 eksterni program naj kli£e simulacijski program (LAMMPS), ki izvede:
 branje podatkov iz osnove in eksternega programa,
 dolo£evanje interakcijskih potencialov,
 dolo£itev lastnosti, ki bodo znotraj simulacije ra£unane,
 dolo£itev na£ina £asovne integracije,
 dolo£itev oblike izhodne datoteke (produkta oz. rezultata simulacije), (ºarg. dmp
datoteka),
 program naj se zaºene dolo£eno ²tevilo £asovnih korakov in zapi²e izhodno dato-
teko.
Kasneje je obravnavan ²e dodatek k pri£ujo£emu delu, ki obravnava nadgradnjo obi-
£ajnega razpr²evanja iz re²etke z razpr²evanjem iz gibajo£e re²etke. Tu se program
spremeni v zadnjih stavkih:
 znotraj eksternega programa naj program izbere tri parametre:
 kot pod katerim bo atom vstopil v potencialno interakcijsko polje (porazdelitev
vhodnih kotov je enakomerna),
 hitrost s katero bo atom vstopil v potencialno interakcijsko polje (porazdelitev
vhodnih hitrosti je Maxwell-Boltzmannova za ustrezen par materialov ter ustrezno
temperaturo),
 za£etni poloºaj atoma preden vstopi v potencialno interakcijsko polje,
 eksterni program naj kli£e simulacijski program (LAMMPS), ki izvede:
 branje podatkov iz osnove in eksternega programa,
 dolo£evanje interakcijskih potencialov,
 dolo£itev lastnosti, ki bodo znotraj simulacije ra£unane,
 dolo£itev na£ina £asovne integracije,
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 dolo£itev oblike izhodne datoteke (produkta oz. rezultata simulacije), (ºarg. dump
datoteka),
 program naj se zaºene in vsake dolo£eno ²tevilo korakov izvede kontrolo ali se je
atom odbil od re²etke, ostal njenem potencialnem minimumu ali sploh ni pri²el v
potencialno interakcijsko polje,
 maksimalno ²tevilo izra£unanih korakov je 50000.
Rezultat simulacije je relativno majhna datoteka, v kateri so naslovljene osnovne geo-
metrijske (poloºaj), energijske (potencialna in kineti£na energija) in kinemati£ne (hi-




ITEM: NUMBER OF ATOMS
1




ITEM: ATOMS v_atid v_posx v_posy v_velx v_vely v_velz c_PE_FlowAtoms
2701 127.694 137.01 -0.0552333 2.58234 0 0 0.0138111
Tak izpis je standarden za okolje LAMMPS-a. Kratko pojasnimo zapis: v £asovnem
koraku 6200 analiziramo en atom (atom ºlahtnega plina) z indeksom 2701. Zanj iz-
pi²emo slede£e lastnosti: x in y poloºaj, hitrosti vx, vy in vz v posameznih smereh in
potencialno ter kineti£no energijo atoma. Vse to se dogaja v simulacijskem prostoru,
ki je omejen z dimenzijami v x, y in z smeri znotraj rubrike BOX BOUNDS.
Tipi£no je analiziranih od 10000 do 30000 uporabnih datotek, trajanje tovrstnih simu-
lacij na ra£unalnikih omenjenih v poglavju 10 je trajalo 2 do 4 neprekinjene dni. Te
datoteke kasneje analiziramo (ang. post processing) in iz njih izri²emo grafe ter podamo
primerjave. Za dodatek k simulacijam (z gibajo£o re²etko) lo£imo dva scenarija, t.j.
da atom ostane v potencialnem minimumu re²etke ali pa, da se od re²etke odbije. Za
primer, ko se atom ne odbije je kon£na datoteka zavrºena. Po analizi se je izkazalo, da




12 Rezultati numeri£nega eksperimenta
in diskusija
Glavnino vira povzema [15]. Tema £lanka je raziskovanje razpr²evanja plinov od raz-
li£nih kristalnih re²etk, pri £emer je vhodna energija ksna in odvisna od tega kateri
par snovi je izbran. Avtorji se sklicujejo na eksperimentalne rezultate, dobljene od [48].
Naprave, ki so zmoºne zaznavati tovrstne pojave opisuje [31,51].
12.1 Obstoje£e naprave za zaznavanje odbojev ato-
mov od substrata
Med literaturo smo na²li 3 tovrstne naprave. Raziskovalci, avtorji £lanka [51] iz In²ti-
tuta za kemijske in zikalne raziskave iz Japonske, so uporabili napravo, prikazano na
sliki 12.1.
Slika 12.1: Naprava za zaznavanje odbojev atomov od kovinskih re²etk [51].
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Naprava je sestavljena iz slede£ih glavnih elementov:
 laser,
 hladilnik in grelnik,
 vakuumska £rpalka,
 RAIRS (Reection Absorption Infrared Spectroscopy) detektor,
 naprava za kemijsko analizo povr²in (LEED (Low Energy Electron Diraction)/AES
(Auger Electron Spectroscopy)),
 merilnik £asa preleta atomov,
 masni spektrometer,
 ionski top.
Drugi tip naprave so uporabljali raziskovalci laboratorija FOM-in²tituta za atomsko in
molekularno ziko iz Nizozemske v delu [31]. Prikazana je na sliki 12.2.
Slika 12.2: Naprava za zaznavanje odbojev atomov od kovinskih re²etk [31].
Ta naprava pa ima slede£e glavne elemente:
 vakuumska £rpalka,
 naprava za kemijsko analizo povr²in (LEED (Low Energy Electron Diraction)/AES
(Auger Electron Spectroscopy)),
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Tretji tip naprave so uporabljali raziskovalci Bellovih laboratorijev iz ZDA v delu [52].
Prikazana je na sliki 12.3.
Slika 12.3: Naprava za zaznavanje odbojev atomov od kovinskih re²etk [52].
Ta naprava pa ima slede£e glavne elemente:
 vakuumska £rpalka,
 naprava za kemijsko analizo povr²in (LEED (Low Energy Electron Diraction)/AES
(Auger Electron Spectroscopy)),




Za vse izmed teh treh na²tetih prototipnih aparatov ocenjujemo, da spadajo v nan£ni
rang milijona do nekaj milijonov evrov. Dejanska izvedba tak²nega eksperimenta bi
zna£ilno obremenila oz. presega zmogljivosti na²ega raziskovalnega sistema. Po tem
sklepamo, da so na²e zmoºnosti eksperimentalnega raziskovanja te skale izjemno teºko
izvedljive.
12.2 Podrobnosti numeri£nega eksperimenta
Izvedba in tehni£ni detajli simulacije so bili povzeti v 12.2. Znotraj eksperimenta torej
beleºimo vpadno in izhodno energijo po trku z re²etko ter celoten vektor hitrosti in
poloºaja. Iz teh informacij ºelimo pridobiti vpogled in primerjavo z makroskopskim
stanjem toka ter podatki in eksperimenti, ki so bili izdelani na tej skali.
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a Temperatura = 297 K
Slika 12.4: Shemati£ni prikaz simulacije z ozna£enimi bistvenimi elementi.
Za vizualizacijo in ponazoritev sluºi slika 12.4, kjer je razviden vektor vpadne in izhodne
hitrosti vin in vout ter vhodni in izhodni kot ϑin in ϑout.
Izvedena sta bila dva osnovna tipa preizkusov. En pri mirujo£i re²etki, statisti£no
mehansko bi to torej pomenilo, da ima re²etka idealiziranih 0 K, drugi pa pri dolo-
£eni temperaturi (v ve£ini primerov 297 K). Smisel izbire mirujo£e re²etke je v tem,
da se izognemo efektu kjer bi temperatura re²etke vplivala na gostoto porazdelitve
verjetnosti izhodnih kotov. Povedano druga£e, s tem dobimo bolj²i vpogled v meha-
niko odbojev v smislu odboja od nagubane povr²ine. Simulacija je izvedena kot dvo-
in tridimenzionalna. Avtorjev v [15] omenjajo ravninsko sipanje odbojnih kotov, kar
implicira ravninsko simulacijsko stanje, hkrati dvodimenzionalna simulacija vklju£uje
manj elementov, posledi£no lahko pri£akujemo bistveno pospe²itev izvajanja. Tridi-
menzionalno re²etka vklju£uje ve£ elementov, potrebuje ve£ £asa, vendar pri£akujemo
zaradi tega bolj²e rezultate. Naloga kot taka bo tudi pokazala, kateri tip simulacije je
dober za tako stanje.
Vpadni koti so identi£ni kot so jih navajali avtorji £lankov, ki sluºijo kot primerjava
uspe²nosti izvajanja simulacij. Za ve£ino primerov so izbirali kote 30, 45 in 60◦.
Vpadna energija je, podobno kot pri izbiri kotov, povzeta po £lankih, ki vsebujejo
eksperimentalne rezultate. Vpadno energijo delca plina so avtorji izbirali po na£elu:
naj bo dovolj velika, da ne pride do zlepljanja z re²etko, hkrati pa dovolj majhna,
da re²etka ni po²kodovana. Seveda so tu tudi omejitve z merilno opremo, ki so jo
eksperimentatorji imeli. Vpadna energija zna²a od 1 do nekaj eV.
Naklju£nost trka je bila izvedena s psevdonaklju£nim generatorjem ²tevil, ki je izbral
za£etno lokacijo atoma plina nad re²etko.
Ve£ detajlov najdemo v tabeli 12.1, rezultati simulacij so povzeti na slikah v naslednjem
poglavju.
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Preglednica 12.1: Detajli izbiranja parametrov simulacije.
Vpadna energija
Izbrana naklju£no, tako da skupaj ustreza gostoti porazdelitve
verjetnosti hitrosti za 297 K (Maxwell-Boltzmannova porazdelitev)
Vpadni kot
Izbran naklju£no z enakomerno gostoto porazdelitve
verjetnosti izbire od 0 do 90 ◦ glede na normalo (glej sliko 12.4)
Poloºaj atoma
Izbran naklju£no z enakomerno gostoto porazdelitve
verjetnosti izbire vzdolº re²etke v smeri x (glej sliko 12.4)
12.3 Rezultati eksperimentov in primerjava
V delih [15, 48] je bila glavna tema analiza razpr²evanja razli£nih enoatomnih plinov
od razli£nih kristalnih re²etk kovin. Vhodni podatki in scenarij, ki so ga uporabili so
povzeti v tabeli 12.2. Njihovi rezultati so obravnavani na slikah v tem poglavju.
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Rezultati numeri£nega eksperimenta in diskusija
Rezultatov za par ksenon in germanij ni bilo moºno pridobiti prek simulacije. Parame-
ter potencialnega minimuma je preglobok, da bi atom lahko zapustil re²etko, tudi pri
ve£jih vpadnih energijah in kotih, kateri niso bili navedeni v [15]. Za nastalo situacijo
bi verjetno bilo potrebno korigirati model parskega potenciala.
12.3.1 Analiza razpr²evanja odbojnih kotov
Naslednja podpoglavja vsebujejo primerjave grafov razpr²evanja odbojnih kotov, to
je storjeno v vseh primerih razen pri paru argon - srebro (111) in argon - platina
(111), zaradi manjkajo£e literature za ta primer. Namesto tega je navedena primerjava
razmerja energij atoma plina po trku glede na vhodno energijo.
Zaradi varovanja podatkov gostote porazdelitve verjetnosti eksperimentov, ki bazirajo
na [15] niso medsebojno primerljive, saj skala v delu ni bila podana. Medsebojno so
na²i rezultati normirani z eksperimentalnimi po najve£ji vrednosti gostote porazdelitve
verjetnosti.
12.3.1.1 Ar - Ag (100)
Dvodimenzionalna analiza Dvodimenzionalna analiza je poenostavitev realnega
eksperimenta, pri £emer je FCC re²etka stisnjena v ravninsko heksagonalno. Zaradi
vpliva potencialnega polja srebrovih atomov tako konstanta re²etke ne ostane ista am-
pak se spremeni na manj²o vrednost, posledi£no ne moremo pri£akovati, da bodo re-
zultati absolutno pravilni, pri£akujemo pa podobnost z eksperimentom.
Slika 12.5: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par argon-srebro (100) v dveh
dimenzijah. Re²etka nima naklju£nega gibanja zaradi temperature.
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Slika 12.6: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par argon-srebro (100) v dveh
dimenzijah. Re²etka ima naklju£no gibanja zaradi temperature, ki ustreza
Maxwell-Boltzmannovi porazdelitvi temperature pri 297 K.
Tridimenzionalna analiza Tridimenzionalna analiza je posplo²itev dvodimenzio-
nalne oz. geometrijska kopija realnega eksperimenta, kjer je re²etka dejansko obravna-
vana kot FCC re²etka. Ve£ detajlov o dvo- in tridimenzionalnih poskusih je bilo govora
v poglavju 8.
Slika 12.7: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par argon-srebro (100) v treh
dimenzijah. Re²etka nima naklju£nega gibanja zaradi temperature.
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Slika 12.8: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par argon-srebro (100) v treh
dimenzijah. Re²etka ima naklju£no gibanja zaradi temperature, ki ustreza
Maxwell-Boltzmannovi porazdelitvi temperature pri 297 K.
12.3.1.2 Ar - Ag (111)
Pri temu paru materialov eksperimentalnih rezultatov v smislu gostote porazdelitve
verjetnosti razpr²evanja odbojnih kotov nismo na²li, kljub temu pa smo priloºili na²e
rezultate. Za primerjavo smo iz [30] priloºili primerjavo razmernika energije za ta par.
Simulacije so izvedene izklju£no v treh dimenzijah.
Slika 12.9: Rezultati simulacije z uporabljenimi parametri iz 12.2 za imenske vpadne
kote 30, 45 in 60◦ za par argon-srebro (111) v treh dimenzijah. Re²etka nima
naklju£nega gibanja zaradi temperature.
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Slika 12.10: Rezultati simulacije z uporabljenimi parametri iz 12.2 za imenske vpadne
kote 30, 45 in 60◦ za par argon-srebro (111) v treh dimenzijah. Re²etka ima naklju£no
gibanja zaradi temperature, ki ustreza Maxwell-Boltzmannovi porazdelitvi
temperature pri 297 K.








Slika 12.11: Primerjava meritev razmerja energij iz [30] z na²o simulacijo z
uporabljenimi parametri iz 12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par
argon-srebro (111) v treh dimenzijah.
12.3.1.3 Kr - Ag (100)
Podobno kot pri paru argon-srebro smo tudi tukaj izdelali dvo- in tridimenzionalno
simulacijo z namenom preu£iti razliko med njima.
Dvodimenzionalna analiza
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Slika 12.12: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par kripton-srebro (100) v dveh
dimenzijah. Re²etka nima naklju£nega gibanja zaradi temperature.
Slika 12.13: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par kripton-srebro (100) v dveh
dimenzijah. Re²etka ima naklju£no gibanja zaradi temperature, ki ustreza
Maxwell-Boltzmannovi porazdelitvi temperature pri 297 K.
Tridimenzionalna analiza
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Slika 12.14: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par kripton-srebro (100) v treh
dimenzijah. Re²etka nima naklju£nega gibanja zaradi temperature.
Slika 12.15: Primerjava meritev iz [15] z na²o simulacijo z uporabljenimi parametri iz
12.2 za imenske vpadne kote 30, 45 in 60◦ za par kripton-srebro (100) v treh
dimenzijah. Re²etka ima naklju£no gibanja zaradi temperature, ki ustreza
Maxwell-Boltzmannovi porazdelitvi temperature pri 297 K.
12.3.1.4 Ar - Pt (111)
Podobno kot pri paru argon-srebro (111) so tudi tukaj primerjave izpeljane prek ener-
gije. Simulacije so izvedene izklju£no v treh dimenzijah. Simuliran je bil samo en
vpadni kot, saj nismo na²li literature, ki bi obravnavala ve£ razli£nih kotov.
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Slika 12.16: Rezultati simulacije z uporabljenimi parametri iz 12.2 za imenski vpadni
kot 45◦ za par argon-platina (111) v treh dimenzijah.
Slika 12.17: Primerjava meritev razmerja energij iz [32] z na²o simulacijo z
uporabljenimi parametri iz 12.2 za imenski vpadni kot 45◦ in temperaturo 80 K za
par argon-platina (111) v treh dimenzijah.
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Slika 12.18: Primerjava meritev razmerja energij iz [32] z na²o simulacijo z
uporabljenimi parametri iz 12.2 za imenski vpadni kot 45◦ in temperaturo 500 K za
par argon-platina (111) v treh dimenzijah.
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12.3.2 Diskusija rezultatov in primerjav
V ve£ini rezultati simulacij predstavljeni v poglavju 12.3.1 odstopajo po obliki ter po
srednjih vrednostih od izmerkov. Najbolj se izmerkom pribliºa primer argona in srebra
v treh dimenzijah pri orientaciji re²etke (100). Ugotavljamo tudi, da so avtorji predla-
ganih modelov v [15] predpostavili dolo£ene empiri£ne koeciente trenja na mikroskop-
ski ravni, s katerimi je mo£ dodatno korigirati obliko grafov. S £istim potencialom,
kot je predstavljen v (4.10), nismo mogli dose£i dobrega ujemanja z eksperimentalnimi
izmerki pri ve£ini simulacij. eprav se pri dolo£enih primerih, kot so argon-srebro in
kripton-srebro dobro kaºe osnovna podobnost med oblikama grafov, to je ²e posebej
dobro razvidno iz slik 12.7, 12.5, 12.12 in 12.14. Ugotavljamo, da bolj²e geometrijsko
ujemanje dobimo s pari, kjer smo predpostavili temepraturo re²etke 0 K. Ob tem se po-
raja vpra²anje pravilnosti dobljenih podatkov iz modelov, ki so jih priloºili raziskovalci
v [15] v smislu prave hitrosti vpadnega atoma ter pomikov re²etke oz. njene tempe-
rature. Zaradi obstoja potencialnega minimuma obstaja tudi moºnost kontaminacije
povr²ine z obstoje£imi okoli²kimi plini ter da so ti vplivali na eksperimentalne izmerke.
Klasi£na re²itev za tak²no dekontaminacijo je dovolj dolgo £akanje, da obstoje£i atomi
plina izhlapijo ter, da se tako tlak znotraj vakuumske komore ne dviguje. Dober primer
tovrstnega obna²anja je tlak v elektronskem mikroskopu.
Primerjavo srednje vrednosti in njene relativne napake med posameznimi izmerki lahko
bralec pogleda v tabeli 12.3. Re²itev, da bi se srednje vrednosti bolje ujemale smo iskali
v pove£evanju ²tevila vzorcev (iz obstoje£ih 30000 na 120000), vendar, pri£akovano
generalna oblika porazdelitve ostane, izbolj²ajo se samo detajli, srednja vrednost pa
ostane prakti£no nespremenjena.
Utemeljitev zahteva tudi par ksenon in germanij, za katerega je bilo ugotovljeno, da
model parske interakcije, kot je predstavljen v [15, 48], ne omogo£a odboja atoma od
re²etke. Vsaka interakcija z re²etko se kon£a z atomom ujetim v potencialni minimum
ne glede na vpadno energijo atoma plina. Pri pove£evanju vpadne energije nad 30 eV
pa se trk kon£a s penetracijo atoma plina v substrat. Posledi£no nismo dobili rezultatov
katere bi lahko primerjali z eksperimenti. Za usmeritev re²etke (110) ni bilo najdenih
eksperimentalnih podatkov za nobenega od parov materialov, zato te postavitve nismo
simulirali.
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12.4 Nadgradnja numeri£nega eksperimenta za
odboje Ar-Ag(100) z gibajo£o re²etko
Nadgradnja kalibracijskega eksperimenta sloni na tem, da re²etka poleg obi£ajne, na-
klju£no porazdeljene hitrosti vsebuje ²e translacijsko komponento, ki makroskopsko
predstavlja gibajo£i se objekt skozi tok uida, kot je na primer krilo letala, avtomo-
bil . . . Rezultate, dobljene v tem delu bomo v poglavju 12.5.1 primerjali z Blasiusovo
re²itvijo Navier-Stokesovih ena£b, ki popisujejo analogen pojav na makroskopski skali.
Na ta na£in dobimo primerjavo mikroskopske in makroskopske skale. eprav ima Bla-
siusova re²itev singularnost v izhodi²£u [4, 53] in je namenjena popisu makroskopske
skale, na²a referen£na dolºina pa je na nivoju 10−10 m bomo ta dva pojava primer-
jali in podali korekcijo Blasiusove ena£be za to skalo. Kon£no, dejansko korekcijo pa
bi morali izvesti prek eksperimentalne validacije. Za popis tovrstnega stanja smo se
omejili izklju£no na par materialov argon - srebro v dveh dimenzijah, idejo je mogo£e
analogno prenesti na vse ostale, do sedaj obravnavane pare materialov.
Eksperiment smo razdelili na dva dela: protismerno gibanje re²etke in istosmerno gi-
banje re²etke. Na ta na£in smo ºeleli ugotoviti ne le to kolik²na je makroskopska
tangencialna komponenta napetosti vzdolº re²etke, ampak nas je zanimalo tudi to ali
smer gibanja vpliva na izhodno kineti£no energijo atoma, ko ta zapusti potencialno
polje re²etke.
Izbrana translacijska hitrost je 1 Å/ps oz. 100 m/s, ta hitrost je bila izbrana na
podlagi tega, da jo je za morebitni makroskopski eksperiment v prihodnosti ²e vedno
moºno dose£i, hkrati pa je signikantna v primerjavi z modusom (najbolj pogosto
vrednostjo) absolutne hitrosti argona pri 297 K, ki zna²a pribliºno 450 m/s (primerjava:
pri£akovana vrednost idealnega plina pri 105 Pa in 297 K zna²a 397 m/s).
Klju£no vlogo imajo slede£e porazdelitve:
 histogram razmerja kineti£ne energije po trku (Eout) v primerjavi z dodeljeno kine-
ti£no energijo pred trkom (Ein),
 histogram izhodnih in vhodnih kotov,
 razmerje izhodnih proti vhodni energiji glede na vpadni kot ter njegovo povpre£je,
 pravokotna in vzporedna komponenta spremembe gibalne koli£ine.
Tekom eksperimenta smo ugotovili, da obstajata dva signikantno druga£na scenarija,
ki se lahko dogodita:
 atom se pri trku odbije in zapusti potencialno polje re²etke [54],
 atom ostane priklenjen v potencialnem polju re²etke in tam tudi ostane [55].
To dejstvo je izrednega pomena, saj se izkaºe, da velja pri obravnavani energiji, ki je
ekvivalentna Maxwell-Boltzmannovi porazdelitvi pri 297 K, prevladuje 2. scenarij, t.j.
lepljenje atomov na povr²ino. Teh atomov je pribliºno 80 do 90 % na vzorcu pribliºno
100000 odbojev. Te simulacije so bile izvrºene iz analize, saj nismo mogli dolo£iti koliko
korakov simulacij je potrebnih, da se atom od povr²ine odlepi. V posebni simulaciji
smo ta scenarij analizirali in pri²li do ugotovitve, da ti atomi nimajo bistvenega vpliva,
saj je porazdelitev odbojnih kotov od povr²ine simetri£na glede na normalo, kljub
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premikajo£i se povr²ini. Simetrija implicira dejstvo, da se v povpre£ju tangencialna
napetost izni£i.
Sliki 12.19 in 12.20 ponazorita, kaj se zgodi z vhodno porazdeljeno energijo po odbo-
jih in odstranitvi atomov iz analize, ki ostanejo v potencialnem interakcijskem polju
re²etke.
Slika 12.19: Vhodna porazdelitev hitrosti po Maxwell-Boltzmannu, histogram
vhodnih hitrosti delcev, ki so se odbili od re²etke (levo) in histogram izhodnih hitrosti
odbitih delcev (desno) za primer istosmerne hitrosti.
Slika 12.20: Vhodna porazdelitev hitrosti po Maxwell-Boltzmannu, histogram
vhodnih hitrosti delcev, ki so se odbili od re²etke (levo) in histogram izhodnih hitrosti
odbitih delcev (desno) za primer protismerne hitrosti.
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12.4.1 Istosmerna hitrost
Slika 12.21 in 12.22 prikazujeta histogram porazdelitve odbitih atomov glede na njihovo
vpadno in izhodno kineti£no energijo. Grafa za analizo sicer nista temeljnega pomena,
se pa na njiju dobro vidi Maxwell-Boltzmannovo porazdelitev v treh dimenzijah ter to,
















Slika 12.21: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadne in izhodne kineti£ne
energije za posamezen atom - pogled od strani, za istosmerno hitrost.
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Slika 12.22: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadne in izhodne kineti£ne
energije za posamezen atom - pogled od zgoraj, za istosmerno hitrost.
Slika 12.23 in 12.24 prikazujeta histogram kotov odbojev odbitih atomov glede na
njihov vpadni kot. Vpadni koti so bili izbrani z enakomerno gostoto verjetnosti izbire
dolo£enega kota. Posamezen odsek grafa, bi lahko primerjali s slikama 12.5 in 12.6,
s to razliko, da je tukaj vpadna energija izbrana tako, da makroskopsko povpre£je
ustreza temperaturi 297 K. Za samo analizo ti podatki niso bili klju£nega pomena,
so pa pomembni za kontrolo korektnosti - izhodni kot bi moral v povpre£ju pribliºno
ustrezati vpadnemu kotu. Pri mirujo£i povr²ini pa je izhodni kot v povpre£ju enak
vhodnemu.
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Slika 12.23: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadnih in izhodnih kotov za
posamezen atom - pogled od strani, za istosmerno hitrost.










Slika 12.24: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadnih in izhodnih kotov za
posamezen atom - pogled od zgoraj, za istosmerno hitrost.
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Graf na sliki 12.25 prikazuje razmerje izhodne proti vhodni energiji atoma in njihovo
povpre£je v odvisnosti od vpadnega kota glede na normalo. Pomemben podatek tega
grafa je, da je povpre£na vrednost pod 1, kar pomeni, da kljub gibanju stene atom
v povpre£ju ne dobi ve£ energije kot jo je v sistem prinesel. Na ta na£in smo tudi
pokazali, da 2. zakon termodinamike velja tudi za tak sistem.












Slika 12.25: Razmerje izhodne proti vhodni energiji atoma in njihovo povpre£je za
istosmerno hitrost.
Slika 12.26 in 12.27 prikazujeta spremembo gibalne koli£ine glede na usmerjenost opa-
zovalca in njihove povpre£ne vrednosti. Iz teh povpre£nih vrednosti kasneje izra£unamo
dejansko napetost oz. tlak na povr²ino.
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Slika 12.26: Graf spremembe gibalne koli£ine v smeri vzporedno s povr²ino glede na
atom in njena povpre£na vrednost za istosmerno hitrost.














Slika 12.27: Graf spremembe gibalne koli£ine v smeri pravokotno na povr²ino glede
na atom in njena povpre£na vrednost za istosmerno hitrost.
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12.4.2 Protismerna hitrost
Slika 12.28 in 12.29 prikazujeta histogram porazdelitve odbitih atomov glede na njihovo
vpadno in izhodno kineti£no energijo. Grafa za analizo sicer nista temeljnega pomena,
se pa na njiju dobro vidi Maxwell-Boltzmannovo porazdelitev v treh dimenzijah ter to,
















Slika 12.28: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadne in izhodne kineti£ne
energije za posamezen atom - pogled od strani, za protismerno hitrost.
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Slika 12.29: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadne in izhodne kineti£ne
energije za posamezen atom - pogled od zgoraj, za protismerno hitrost.
Slika 12.30 in 12.31 prikazujeta histogram kotov odbojev odbitih atomov glede na
njihov vpadni kot. Vpadni koti so bili izbrani z enakomerno gostoto verjetnosti izbire
dolo£enega kota. Posamezen odsek grafa, bi lahko primerjali s slikami v poglavju 12.3.1,
s to razliko, da je tukaj vpadna energija izbrana tako, da makroskopsko povpre£je
ustreza temperaturi 297 K. Za samo analizo ti podatki niso bili klju£nega pomena,
so pa pomembni za kontrolo korektnosti - izhodni kot bi moral v povpre£ju pribliºno
ustrezati vpadnemu kotu. Pri mirujo£i povr²ini pa je izhodni kot v povpre£ju enak
vhodnemu.
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Slika 12.30: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadnih in izhodnih kotov za
posamezen atom - pogled od strani za protismerno hitrost.










Slika 12.31: Histogram gostote porazdelitve verjetnosti vpadnih in izhodnih kotov za
posamezen atom - pogled od zgoraj za protismerno hitrost.
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Graf na sliki 12.32 prikazuje razmerje izhodne proti vhodni energiji atoma in njihovo
povpre£je v odvisnosti od vpadnega kota glede na normalo. Pomemben podatek tega
grafa je, da je povpre£na vrednost pod 1, kar pomeni, da kljub gibanju stene atom
v povpre£ju ne dobi ve£ energije kot jo je v sistem prinesel. Na ta na£in smo tudi
pokazali, da 2. zakon termodinamike velja tudi za tak sistem.












Slika 12.32: Razmerje izhodne proti vhodni energiji atoma in njihovo povpre£je za
protismerno hitrost.
Slika 12.33 in 12.34 prikazujeta spremembo gibalne koli£ine glede na usmerjenost opa-
zovalca in njihove povpre£ne vrednosti. Iz teh povpre£nih vrednosti kasneje izra£unamo
dejansko napetost oz. tlak na povr²ino.
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Slika 12.33: Graf spremembe gibalne koli£ine v smeri vzporedno s povr²ino glede na
atom in njena povpre£na vrednost za protismerno hitrost.














Slika 12.34: Graf spremembe gibalne koli£ine v smeri pravokotno na povr²ino glede
na atom in njena povpre£na vrednost za protismerno hitrost.
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12.5 Izra£un tangencialnih napetosti na ploskev
Temeljna informacija za izra£un je navedena na slikah 12.26, 12.27, 12.33 in 12.34. To
so povpre£ne vrednosti posameznih komponent razlik gibalnih koli£in med procesom
trka. Zaradi preglednosti smo jih povzeli ponovno enkrat v tabeli 12.4 ter izra£unali
njihovo povpre£je. Povpre£ne vrednosti so bile narejene na predpostavki, da en trk od
drugega ni odvisen, £e bi bil, teh preprostih povpre£ij po smereh ne bi smeli narediti.
Na koncu je pravilno povpre£je, saj pri gibanju plo²£e skozi uid atomi trkajo v plo²£o
iz obeh strani, ne samo iz ene.
Eden od testov, £e so izra£uni pravilni je ta, da sprememba v pravokotni smeri ni
odvisna od smeri (razlika je zaradi numeri£nega pogre²ka), v vzporedni smeri pa je
razlika o£itna.
Preglednica 12.4: Povzetek sprememb gibalnih koli£in v vzporedni, x smeri in pravo-
kotni, y smeri ter njihovo povpre£je.
Istosmerno gibanje Protismerno gibanje Povpre£je
Vzporedna smer −0,64598 · 10−23 kgm
s
−1,1882 · 10−23 kgm
s
−0,9171 · 10−23 kgm
s
Pre£na smer 5,591 · 10−23 kgm
s
5,6728 · 10−23 kgm
s
5,6169 · 10−23 kgm
s
Kot vhodni podatek, ki nam bo v pomo£ pri medsebojni primerjavi rezultatov na
makroskopskem nivoju je, da je okoli²ki tlak p0 enak 1 bar (105 Pa). Tlak, ki ga
plo²£a izku²a na makroskopski ravni je enak produktu spremembe gibalne koli£ine v
pravokotni, t.j. y smeri in ²tevilu teh trkov, normiranih na enotsko ploskev.






= 1,7803 · 1027 1
sm2
(12.1)
Kot primerjavo lahko po [56] ²tevilo trkov primerjamo z idealnim plinom. Na ta na£in













1,3806 · 1023 · 297
√︃
8 · 8,3145 · 297
π · 39,948 · 10−3
= 2,42 · 1027 1
sm2
(12.2)
Ob primerjavi rezultata ena£be (12.1) in (12.2) opazimo, da sta ²tevilki enakega ve-
likostnega ranga, idealni plin pa potrebuje za isti navidezni tlak nekaj ve£ trkov, saj
model idealnega plina sloni na predpostavki trdih sfer (ºarg., ang. billiard balls), ne
drugih potencialov kot je uporabljen Morsejev (t.i. mehki potenciali). V ena£bi (12.2)
je do sedaj ²e nenavedeni uporabljen simbol R0, ki ozna£uje splo²no plinsko konstanto.
Podobno storimo za vzporedno smer, t.j. smer x. Napetost na ploskev τyx je tako
enaka:
τyx = ZwA∆px = 1,7803 · 1027 · (−0,9171 · 10−23) = −16327 Pa (12.3)
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Kon£ni rezultat je, da je striºna napetost vzdolº prola plo²£e pribliºno -0,16 bar.
Predznak predstavlja dejstvo, da je smer napetosti tak²na, da je gibanje plo²£e ovirano.
12.5.1 Primerjava rezultatov s teoreti£nim stanjem (Blasiusova
re²itev) in predlogi






1,619 · 100 · 2,8 · 10−10
2,255 · 10−5
= 2,01 · 10−3 (12.4)
Pri £emer je v ena£bi (12.4) ρ gostota argona, v relativna hitrost prostega toka - v
na²em primeru to predstavlja premikanje stene, ax je karakteristi£na dolºina, vzeta
kot konstanta re²etke za dvodimenzionalni numeri£ni preizkus (iz 6.2) in η dinami£na
viskoznost arogna pri 24 ◦C [57].
Z Reynoldsovim ²tevilom je tako moºno izra£unati koecient trenja, ki je za Blasiusovo
















1,619 · 1002 · 14,81 = 119886 Pa (12.6)
Klju£ni rezultat, izra£unan in predstavljen v ena£bi (12.6) je, da je striºna napetost
pribliºno 1,2 bar. Iz simulacije molekularne dinamike pa je dobljen rezultat 0,16 bar.
e ju medsebojno primerjamo je njuna razlika pribliºno 7,5 krat. Smatramo, da je
to zadosten pogoj, da lahko trdimo, da so simulacije in teoreti£ni pristop obrnjena v
pravo smer.
Za prakti£no primerjavo podajmo okviren primer podobnega scenarija iz letalstva.






Iz tega pa napetost na izmi²ljen letalski prol:
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1,225 · 1002 · 0,000664 = 4,07 Pa
Ob primerjavi dobljenega rezultata za letalsko krilo in rezultata molekularne dinamike
opazimo, da je njuna medsebojna razlika pribliºno 4000-kratna.
Po izvedbi eksperimenta lahko podamo kon£ni sklep: e ºelimo ohranjati tolik²no
striºno napetost v uidu, kot jo generira interakcija trdnine in uida je potrebna striºna
hitrost (prostorski gradient hitrosti) tik ob steni v primerjavi s striºno hitrostjo v uidu
prakti£no zanemarljiva. Iz tega torej sledi: makroskopsko predpostavko o pogojih
brez zdrsa lahko brez teºav potrdimo.
12.5.2 Predlog korekcije Blasiusove ena£be za kriti£ne razdalje
V sklopu dobljenih rezultatov se poraja vpra²anje, £e lahko Blasiusovo ena£bo za po-
goje, ko so karakteristi£ne razdalje blizu singularnosti nadgradimo ter tako vklju£imo
²e ta reºim?
Postavimo modelsko ena£bo (12.7), ki je enoparametrska korekcija ena£be (12.5). Na²a
korekcija sicer ne temelji na zikalnih dejstvih, je zgolj doprinos in ugotovitve tekom
izvajanja simulacije, temelji pa na logi£ni izbiri funkcije, da pri ve£anju Reynoldsovega
²tevila prevladuje originalna Blasiusova re²itev, pri manj²ih pa predlagana korekcija,




















= 1,03 · 10−6
(12.8)
Razlika med Blasiusovo osnovno in korigirano ena£bo je predstavljena na sliki 12.35.
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V sklopu dela smo obravnavali numeri£no simulacijo obtekanja ºlahtnih plinov £ez
monokristalne re²etke srebra in platine v razli£nih usmeritvah. Zavestno smo se v tem
delu izognili mehanskim defektom povr²ine kot je npr. hrapavost. Na ta na£in smo
izolirali sistem na zgolj kemi£no-potencialne interakcije toka uida s povr²ino.
1. Zasnovali smo numeri£ni eksperiment, preko katerega je mogo£e na elementar-
nem, mikroskopskem nivoju dolo£iti upor toka uida ob steni. Pogoj za to je
bila dolo£itev gostote porazdelitve verjetnosti razpr²evanja odboja izhodnih ko-
tov. Na ta na£in smo obravnavali razli£ne pare ºlahtnih plinov in monokristalnih
kovin.
2. Ugotavljamo, da predviden Morsejev model iz [15] ni primeren za vse pare ºlah-
tnih plinov ter kovin, ki smo jih uporabljali. Za posplo²itev je potrebno model
izbolj²ati prek korekcij ali uporabiti druga£nega.
3. Pokazali smo, da je mogo£e simulacije zaganjati tako prek stroje opreme proizva-
jalcev Nvidia, kot tudi AMD. Ugotovili smo, da primerljive mo£i gra£nih kartic
dveh proizvajalcev ne dajo ekvivalentnih rezultatov ampak za dano simulacijo
strojna oprema Nvidie bolj²a.
4. Pokazali smo, kako lahko prek izvedenih simulacij pridobimo tangencialno nape-
tost na re²etko in te izmerke raz²irimo na makroskopsko raven. Prek tega smo
izmerke primerjali z letalskim krilom in na ta na£in predlagali korekcijo Blasiuso-
vega hitrostnega prola obtekanja ob steni za izredno majhne referen£ne dolºine.
To je utemeljeno na koncu poglavja 12.
5. Na ta na£in dobljeni rezultati pomenijo moºnost numeri£no-eksperimentalnega
dela s to skalo in moºnost razvoja premazov ali nanosov, ki bi upor uida ob
steni zmanj²ali.
Klju£nega pomena, tako med izvajanjem numeri£nega eksperimenta, kot tudi pri ka-
snej²i interpretaciji rezultatov je bila stalna kontrola in referenca izra£unov dobljenih
prek numeri£nega eksperimenta z logiko kontinuumske skale. Stalno smo imeli v mislih
vodilo naj na²e analize postanejo v prihodnosti eksperimenti. Na ta na£in so
bile izbrane draºje kovine kot eden od mogo£ih elementov, ki je hkrati trºno dostopen
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oz. pogost, zdravju ne²kodljiv in ga je relativno poceni mogo£e izdelati v ºeleni kako-
vosti (monokristal) [58]. Podobno velja za ºlahtne pline [59]. Ne omejujemo se samo na
predlagane, zgolj predlagamo njihovo uporabo. Ciljamo na to, da je eden od narejenih
korakov v tej smeri ta raziskava v raz²irjeni in korigirani obliki, katero bomo objavili
v vodilih revijah na podro£ju molekularne dinamike.
Odgovor na vpra²anje ali je najniºje dosegljiva meja inºenirskih materialov v uvodu
omenjena hidravli£no gladka cev je da. Vpra²anje ostaja odprto za ne-tipi£ne mate-
riale, ki bi podobno kot obstaja pojav hidrofobnosti imel lastnost aerofobnosti, del
nadgradnje lahko predstavlja tudi t.i. Salvinia efekt, kjer potekajo raziskave zadnjih
15 let.
Tekom izvedbe numeri£nega eksperimenta smo prepoznali moºnost uporabe in izvedbe
tovrstnih simulacij ²e na bistveno ve£ sorodnih podro£jih znanosti, kot smo pri£akovali
sprva:
 izvedba simulacij obtekanja kompleksnej²ih povr²in,
 nanolegiranje povr²in elementov,
 simulacije prenosa toplote,
 simulacije ve£faznih tokov,
 analiza kavitacije,
 simulacije napetostnih stanj kristalov in polikristalini£nih ter kompozitnih materia-
lov,
 uporaba tovrstnih simulacij pri razumevanju kompleksnej²ih, ne-kontinuumskih me-
hanskih pojavov,
 . . .
Univerzalnost metode je pogojena z relativno dolgimi £asi in porabljeno energijo za
simuliranje relativno kratkih £asov trajanja eksperimentov (ranga µs). Ugotavljamo,
da je klju£nega pomena uporaba dovolj zmogljivih ra£unalni²kih centrov oz. njihovo
ustrezno nanciranje. Ob teh pogojih bi generacija novih odkritij bila bistveno bolj
enostavna.
Smiselno nadaljevanje bi bilo ta isti preizkus, tako numeri£no kot eksperimentalno
ponoviti za druga£ne povr²ine in stanje povr²in, ki jih najdemo v praksi (jeklo, aluminij,
razni materiali za povr²insko obdelavo, biolo²ki materiali . . . ). Vsa ta dejstva dodajajo
nove spremenljivke v sistem, ki ga naredijo ²e bolj kompleksnega. Vendar menimo, da
smo s tem delom dobili dovolj osnovnega znanja in izku²enj, da bi na tovrstni skali
lahko naredili ²e mnogo doprinosov. Logi£no kratkoro£no nadaljevanje eksperimenta
trenutno kaºe v smeri diatomnih plinov in njihovih me²anic, kot je npr. zrak ter izvedba
numeri£nih eksperimentov na ve£jih skalah.
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